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Modelización de equilibrios ATPS 
 
i 
RESUMEN EJECUTIVO 
 
 El presente Trabajo de Fin de Grado (TFG) propone el empleo de un modelo basado en 
la ecuación NRTL para la representación de los equilibrios ATPS. Los objetivos que se han 
planteado han sido: 
 Estudio de los equilibrios ATPS, sus aplicaciones y propiedades. 
 
 Formulación de un modelo capaz de predecir el comportamiento de los ATPS.  
 
 Obtención de los parámetros esenciales del modelo con la ayuda de un software de 
optimización (GAMS). Realizar la programación matemática que compruebe la 
efectividad del modelo mejorando los ajustes realizados por distintos modelos 
encontrados en un análisis bibliográfico. 
 
 Comprobación del modelo en distintos ATPS compuestos de diferentes familias de 
polímeros y sales. 
 Los ATPS (Aqueous Two Phase System) son unos sistemas de equilibrio líquido-líquido 
que se componen de dos fases líquidas con la peculiaridad de que ambas están constituidas por 
dos disoluciones acuosas. Habitualmente se emplean disoluciones de sales y polímeros para la 
formación de los ATPS, debida a la nula interacción de estos compuestos entre sí, siendo 
superior la interacción de cada uno de ellos con el agua. El empleo de estos sistemas posee 
grandes ventajas sobre todo en las distintas extracciones que se emplean dentro del campo de 
la biotecnología. Los ATPS ofrecen un entorno adecuado para la preservación de la actividad 
biológica, por lo que son unos sistemas ideales en la extracción de biomoléculas. 
 La modelización de estos sistemas no es nada simple. En este proyecto se ha realizado 
una extensa búsqueda bibliográfica con el objetivo de encontrar aquellos modelos que esté 
demostrado que ofrezcan buenas aproximaciones a las situaciones empíricas. Finalmente se ha 
escogido el modelo NRTL, inicialmente desarrollado por Renon y Prausnitz en 1968, pero con 
algunas modificaciones. El empleo de fracciones molares como en el modelo tradicional no es 
el más adecuado para estos sistemas que contienen polímeros, debido a que las fracciones 
molares de los polímeros son cantidades extremadamente pequeñas debido a su gran masa 
molecular. Por ello en el modelo propuesto se emplean fracciones másicas. También se ha dado 
un nuevo significado y valor a los parámetros teóricos del modelo NRTL inicial. 
 El software de optimización empleado en este proyecto es GAMS (General Algebraic 
Modeling System), un soporte ampliamente utilizado por empresas y universidades. El paquete 
informático permite la optimización de todo tipo de funciones a partir de solucionadores 
externos integrados. La obtención de los parámetros del modelo requiere la resolución de un 
problema de optimización no lineal. Por ello se van a emplear dos distinguidos solucionadores 
capaces de afrontar estos problemas como son CONOPT4 e IPOPT. Ambos encuentran sin 
dificultad soluciones locales en formulaciones no lineales y complejas con gran cantidad de 
variables, por lo que suponen los más óptimos en la comprobación del modelo. 
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 Los datos necesarios para la programación matemática se han encontrado tras un extensa 
búsqueda bibliográfica donde se han seleccionado los estudios realizados por R.A.G.Sé y 
M.Aznar (2002), Juan C. Quintão et al. (2017) y Rodrigues de Lemos et al. (2010). Estos 
desarrollos ofrecen una amplia variedad de datos experimentales de equilibrios ATPS. Además, 
cada uno de ellos realiza una modelización de los mismos empleando distintos solucionadores. 
En el presente trabajo de fin de grado se han mejorado todos y cada uno de los ajustes realizados 
por aquellos investigadores, empleando una modelización similar pero con pequeñas 
diferencias. Estas diferencias son contrastadas y ratificadas por la exactitud de los ajustes 
ejecutados.  
 La implantación del modelo en el lenguaje informático de GAMS se ha realizado de 
forma minuciosa, con sucesivas comprobaciones ya que la exactitud de los resultados es uno 
de los principales objetivos de este proyecto. Dicha resolución se basa en la iteración, por lo 
que los límites y los valores iniciales adoptados son de gran importancia. Como función a 
minimizar se ha empleado una minimización de cuadrados, con el objetivo de reducir la 
diferencia entre las fracciones másicas calculadas por el modelo y las fracciones másicas 
obtenidas experimentalmente. 
 Como se ha comentado se han optimizado todos y cada uno de los ajustes, mostrando 
los resultados tabulados y las líneas de reparto en forma gráfica en distintos anexos. También 
se han recopilado los parámetros teóricos capaces de predecir el comportamiento de los ATPS 
analizados a temperatura ambiente. A continuación se muestra en la figura I un ejemplo gráfico 
de un ajuste, cuyo sistema ha sido recopilado del estudio de Juan C. Quintão et al. (2017); un 
ATPS formado por PPG 425 + (NH4)2C6H6O7 + Agua a 25ºC. 
 
 
Figura I: Líneas de reparto comparando los datos experimentales encontrados en Juan C. Quintão et al. (2017), con los 
calculados con los solucionadores CONOPT4 e IPOPT para el sistema ATPS PPG 425 + (NH4)2C6H6O7 + Agua a 25ºC 
 
 Se ha analizado por tanto el comportamiento de ATPS formados por distintas familias 
de polímeros: poli-etilenglicol [PEG], poli-propilenglicol [PPG] y bloques poliméricos 
[copolímero tribloque L35]; y por distintas sales tanto inorgánicas y como orgánicas.  
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 Con el objetivo de comparar los ajustes realizados con aquellos presentados en los 
estudios analizados, se ha recurrido a un único parámetro estadístico, el RMSD (Root Mean 
Square Deviation). Representando los RMSD calculados con el software GAMS frente a los 
RMSD encontrados en la bibliografía, se demuestra como todos los ajustes del modelo 
presentado son mejores que aquellos realizados por los distintos desarrollos. 
 
Figura II: RMSD de las publicaciones frente a los RMSD calculados con ambos solucionadores 
 
 Al encontrarse todos los datos bajo la bisectriz del primer cuadrante se demuestra que 
todos los RMSD calculados en GAMS son inferiores a los RMSD encontrados en el análisis 
bibliográfico. 
 Finalmente se concluye que aunque tanto el solucionador CONOPT4 como IPOPT 
ofrecen unos ajustes de gran exactitud, el solucionador CONOPT se le considera más eficiente 
y más eficaz a la hora de estimar los parámetros de ATPS formados con sales inorgánicas. Sin 
embargo, el solucionador IPOPT da resultados más óptimos que CONOPT4 cuando se emplean 
sales orgánicas. No obstante, si se dispone de una gran cantidad de datos experimentales del 
equilibrio ATPS en cuestión, es mejor la utilización de CONOPT4, tanto en eficacia como en 
eficiencia. 
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1. OBJETIVOS  
 
 En este trabajo de fin de grado se pretende llevar a cabo la formulación de un modelo 
aplicable a todos los equilibrios líquido-líquido compuestos por dos fases acuosas (ATPS), una 
de una disolución de polímero y la otra de una disolución de sal. Por tanto se manejarán en cada 
sistema tres componentes distintos: un polímero, una sal y agua. 
 La comprobación de la efectividad del modelo se realiza con la ayuda del soporte 
informático GAMS, con el cual se intentará minimizar la diferencia entre las fracciones másicas 
calculadas con el modelo presentado y las fracciones másicas de ambas fases obtenidas 
experimentalmente. Para la obtención de estos datos experimentales se ha recurrido a una 
exhaustiva búsqueda bibliográfica de los mismos, seleccionando aquellos que cumplan unos 
requisitos impuestos. No se realizará por tanto ningún procedimiento experimental. En 
definitiva, los objetivos de este trabajo serán los siguientes: 
- Familiarización con los equilibrios ATPS, conociendo sus aplicaciones y propiedades 
así como la viabilidad de su utilización en diversas extracciones en biotecnología. 
 
- Creación de un modelo matemático, basado inicialmente en el modelo NRTL, que pueda 
predecir el comportamiento de los ATPS. 
 
- Programación matemática en el lenguaje informático GAMS, así como la compilación 
de distintos programas hasta encontrar la solución óptima. 
 
- Comprobación de la efectividad de este modelo en el cálculo de las fracciones másicas 
en cada una de las fases en diversos sistemas, empleando distintos polímeros y distintas 
sales. 
 
- Obtención de los parámetros característicos Aij y αij  en cada uno de los modelos y 
promulgar distintas hipótesis sobre qué valores pueden alcanzar. 
 
- Comparación del modelo propuesto con otros encontrados en distintos estudios 
procedentes de una búsqueda bibliográfica. 
 
- Comparación de distintos solucionadores capaces de obtener soluciones óptimas dentro 
del software informático GAMS.  
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2. INTRODUCCIÓN 
 
2.1.  ATPS (Aqueous Two Phase System) 
 
 Hoy en día se dispone de una gran cantidad de métodos de separación de sustancias, 
dependiendo de la naturaleza de éstas [1]. Los sistemas en los que se establece un equilibrio 
líquido-líquido están siendo ampliamente utilizados como método de separación en una gran 
variedad de campos de ingeniería química [2]. Estos métodos se denominan extracciones 
líquido-líquido y requieren una menor energía en su aplicación en comparación con otros 
métodos de separación, como por ejemplo la destilación. Además son capaces de afrontar 
sistemas que la destilación no consigue separar, como por ejemplo sistemas con presencia de 
azeótropo, mezclas muy diluidas o mezclas con componentes muy sensibles en los que el 
empleo de un método de separación agresivo puede llegar a degradarlos. Con el fin de separar 
estos componentes sensibles, se ha estado investigando en los últimos años el desarrollo de los 
sistemas de equilibrio bifásico con dos fases acuosas (ATPS, Aqueos Two Phase Systems).  
 Aunque en 1896, Martinus Willem Beijerinck descubriera accidentalmente el ATPS 
mientras mezclaba una solución acuosa de almidón y gelatina, fue Per-Åke Albertsson quien 
mostró el potencial de los sistemas bifásicos acuosos como técnica de separación [3]. Desde 
entonces, el ATPS se ha utilizado para una amplia gama de propósitos, destacando su empleo 
en biotecnología. Un ATPS se forma, bajo condiciones termodinámicas específicas, cuando se 
mezclan dos polímeros hidrosolubles incompatibles entre sí, o un polímero y una sal o dos sales. 
La separación de fases da como resultado una fase superior enriquecida con polímero y una 
fase inferior enriquecida con sal (o una enriquecida con el otro polímero) o la inversa. Este 
comportamiento se puede visualizar en el ejemplo del estudio realizado por Aliakbar Roosta et 
al [4], representado en la figura 1, donde el componente que requiere su extracción es la 
penicilina.  Esta separación de fases es debida a que la energía de interacción entre las 
macromoléculas de las dos sustancias introducidas es menos favorable que la energía de 
interacción entre cada macromolécula con las moléculas de agua.  
 
Figura 1: Equilibrio líquido-líquido de un ATPS formado por PEG 6000 + Na2SO4 + Agua + Glucosa 
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 Este método posee distintas ventajas sobre las técnicas de extracción líquido-líquido 
convencionales que emplean soluciones acuosas con disolventes orgánicos. Un ATPS ofrece 
un entorno adecuado para la preservación de la actividad biológica de algunos solutos, con un 
alto porcentaje en agua, donde dichas sustancias biológicas fluyen sin peligro de degradación o 
intoxicación. También presenta un bajo coste en contraposición al precio de algunos de los 
disolventes orgánicos empleados en las demás extracciones. Además, es posible su tratamiento 
en continuo (baja viscosidad), es de fácil aplicación y presenta una menor resistencia a la 
transferencia de masa a través de la interfase que los demás tipos de sistemas. Por lo tanto, el 
empleo de los ATPS ha demostrado ser una técnica excelente en la pre-concentración, 
purificación y separación de diferentes solutos biológicos, como nanopartículas, bacterias, 
proteínas o aminoácidos.  
 Generalmente, los sistemas que contienen polímero y sal son mejores que los sistemas 
de dos polímeros,  ya que presentan un menor coste, menor viscosidad y requieren un menor 
tiempo para la separación de fases, por lo tanto son perfectamente óptimos para su uso 
industrial. Entre los polímeros, el poli-etilenglicol (PEG) es ampliamente utilizado en estos 
sistemas, ya que es relativamente barato comparado con otros polímeros y presenta una 
solubilidad buena en agua. Además es posible encontrarlo en distintos pesos moleculares. No 
obstante, también se pueden emplear otros polímeros como el poli-propilenglicol (PPG), de 
propiedades similares al PPG; o bloques poliméricos. Estos últimos suelen presentar 
agrupaciones de PPG y PEG, con lo que adquieren las principales ventajas de cada una de las 
sustancias. 
 
2.2. Modelización de equilibrios líquido-líquido 
 
 El conocimiento de las grandes aplicaciones de los sistemas bifásicos acuosos, que 
desde este momento denominaremos como ATPS, ha conducido al estudio de su 
comportamiento con el objetivo de la implementación de estos sistemas a escala industrial. Uno 
de los grandes desafíos de la ingeniería química y de la química en general es predecir el 
comportamiento de los sistemas sin necesidad de la experimentación. Esto conlleva a la 
formulación de modelos cuyos resultados predigan las situaciones empíricas, es decir, a la 
realización de una modelización matemática de un comportamiento real. Por lo tanto, para el 
diseño y operación de procesos de extracción en sistemas acuosos bifásicos, es de gran 
importancia y utilidad disponer de modelos que predigan con exactitud la separación de fases 
antes de realizarse empíricamente. 
 El modelaje de un proceso químico consiste en el establecimiento de un conjunto de 
ecuaciones que caractericen el comportamiento de las operaciones unitarias que lo componen. 
Estas ecuaciones están relacionadas con las propiedades físicas y termodinámicas de las 
sustancias que constituyen cada uno de los sistemas. Por ello, las ecuaciones presentan variables 
empíricas como pueden ser la temperatura, composición, presión, viscosidad, etc. También 
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suelen presentar variables teóricas sin significado físico, pero que ayudan a mejorar la exactitud 
de los modelos y su cálculo es clave en la determinación de la viabilidad de éste. 
 El avance de la informática, el cálculo numérico y los simuladores de proceso ha 
facilitado la creación de distintos modelos que permiten la estimación de las propiedades 
mencionadas. La viabilidad de estos modelos radica en su capacidad para estimar estas 
propiedades a partir de una expresión funcional, minimizando la diferencia entre las 
propiedades deducidas o calculadas y las propiedades reales demostrables en la 
experimentación. Estos modelos son implementados en software informáticos que, a partir de 
una buena base de datos experimentales, permiten su utilización en cualquier sistema requerido. 
 Sin embargo, cualquier modelo estima unos parámetros que deben satisfacer alguna 
ecuación de equilibrio u cualquier otra relación física demostrada. Un ATPS se fundamenta 
termodinámicamente, al igual que otro equilibrio líquido-líquido o cualquier equilibrio de fases, 
en la igualdad del potencial químico de cada componente en cada una de las fases. 
 El cálculo de los potenciales químicos es bastante complicado, por lo que se acude a 
unas propiedades que definimos a partir de este potencial químico denominadas fugacidades. 
Para una solución líquida, el término de fugacidad se define: 
^𝑓𝑖
𝐿 =  ^𝑓𝑖
0𝐿𝑥𝑖𝛾𝑖𝐿 
 Donde, ^𝑓𝑖
𝐿   es la fugacidad del componente i en la mezcla, ^𝑓𝑖
0𝐿 es la fugacidad de 
i como líquido puro, 𝑥𝑖 la fracción molar y 𝛾𝑖𝐿 , el denominado coeficiente de actividad que 
depende fuertemente de la composición del líquido. 
 Por otra parte, el cociente entre la fugacidad de una solución y la fugacidad del líquido 
puro se conoce como actividad química: 
𝑎𝑖
𝐿 =  
^𝑓𝑖
𝐿
^𝑓𝑖
0𝐿 
 Paralelamente a lo mencionado sobre la necesidad de igualdad del potencial químico en 
un equilibrio, se deduce lo mismo de la actividad química, quedando finalmente la siguiente 
ecuación de equilibrio líquido-líquido de dos fases: 
𝑥𝑖
𝐼 ∗ 𝛾𝑖
𝐼 = 𝑥𝑖
𝐼𝐼 ∗ 𝛾𝑖
𝐼𝐼  
 Esta ecuación es aquella que debe satisfacer principalmente cualquier modelo que se 
plantee. Por todo esto, los modelos planteados para este tipo de sistemas se centran en la 
obtención del coeficiente de actividad de cada sustancia en cada fase a partir de la temperatura 
y de cualquier variable teórica que se considere. Esta no es una tarea sencilla y ha sido necesario 
la investigación durante décadas para obtener expresiones funcionales que calculen estos 
coeficientes, donde, a partir de éstos, se obtienen las fracciones molares de cada componente 
en cada una de las fases.
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2.3. Modelos para el cálculo de coeficientes actividad: Ecuación 
NRTL modificada 
 
 Numerosos estudios han propuesto distintos modelos que predicen el comportamiento 
de estos sistemas. Como se ha demostrado anteriormente, todo este modelaje se traduce en el 
cálculo de los distintos coeficientes de actividad. Estos coeficientes están ampliamente 
relacionados con la interacción entre las distintas sustancias. Por esto, el cálculo es bastante 
complejo debido al comportamiento y naturaleza totalmente distinta de los polímeros y de los 
iones procedentes de las sales. Algunos autores han optado por teorías de red[13], teorías basadas 
en la ecuación del virial[14] o por el empleo de modelos de cálculo directo del coeficiente de 
actividad como pueden ser  UNIQUAC[8],, UNIFAC[16] o NRTL[6,7,10,15,16,20]. 
 En este trabajo se propone el empleo de un modelo basado en la ecuación NRTL 
modificada para la predicción de los ATPS. El modelo NRTL propuesto por Renon y Prausnitz 
en 1968 se basó originalmente en el concepto de composición local y es aplicable a sistemas 
parcialmente miscibles y totalmente inmiscibles. Fue de los primeros modelos capaces de 
trabajar con sistemas en el que dos fases líquidas se encuentran en equilibrio. La denominación 
NRTL son las siglas de Non Random Two Liquid .Trata de expresar una teoría basada en la 
suposición de que las especies no se distribuyen de manera aleatoria sino con direcciones 
preferenciales. 
 El concepto de composición local establece básicamente que la composición del sistema 
en las proximidades de una molécula dada, no es la misma que la composición en masa, debido 
a las fuerzas intermoleculares. Esta teoría fue inicialmente adoptada por Wilson en su modelo 
para sistemas multicomponentes y fue mejorada en la aplicación de NRTL. La diferencia básica 
entre la ecuación de Wilson y la NRTL reside en que la primera se basa en fracciones 
volumétricas para expresar la concentración local mientras la ecuación NRTL se basa en las 
fracciones molares de la especie considerada. El empleo de las fracciones molares no es el más 
adecuado para sistemas acuosos bifásicos que contienen polímeros, debido a que las fracciones 
molares de los polímeros son cantidades extremadamente pequeñas debido a su gran masa 
molecular. Con lo cual para este tipo de sistemas se emplea una ecuación NRTL en fracciones 
másicas de la siguiente manera: 
𝐿𝑛𝛾𝑖 =  
∑
𝜏𝑗𝑖𝐺𝑗𝑖𝑤𝑗
𝑀𝑗
𝑗
∑
𝐺𝑗𝑖𝑤𝑗
𝑀𝑗
𝑗
+ ∑ [
𝑤𝑗𝐺𝑗𝑖
𝑀𝑗 ∑
𝐺𝑘𝑗𝑤𝑘
𝑀𝑘
𝑘
(𝜏𝑖𝑗 −
∑
𝜏𝑘𝑗𝐺𝑘𝑗𝑤𝑘
𝑀𝑘
𝑘
∑
𝐺𝑘𝑗𝑤𝑘
𝑀𝑘
𝑘
)]𝑗    (1) 
Siendo: 
𝜏𝑖𝑗 =
𝐴𝑖𝑗
𝑇
  (2) 
𝐺𝑖𝑗 = exp (−𝛼𝑖𝑗𝜏𝑖𝑗)     (3) 
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 La ecuación (1) tiene su base en la representación inicial del modelo NRTL para el 
cálculo de los coeficientes de actividad. Su principal diferencia radica en la introducción de las 
fracciones másicas (wj) divididas por el peso molecular correspondiente (Mj), en vez de las 
fracciones molares presentes en la ecuación original. 
 La ecuación (2) define uno de los parámetros de la ecuación en función de otro 
parámetro característico de este modelo: Aij. Este parámetro depende de un término fijo y de 
otro que está en función de la temperatura: 
𝐴𝑖𝑗  =  𝐴0𝑖𝑗 +  𝐴1𝑖𝑗 ∗ 𝑇 
 Estos parámetros muestran la interacción entre las sustancias i y j por lo tanto, A0ij y A1ij 
es igual a 0 cuando i es igual a j, es decir, la interacción entre moléculas iguales es nula. En la 
ecuación (3) aparece el término αij. Este último término se refiere a la no aleatoriedad de la 
repartición de las moléculas, una de las teorías principales de este modelo, donde el valor para 
αij es igual a αji. 
 En este tipo de sistemas en los que hay presencia de sustancias iónicas, es común el uso 
de términos de interacción iónica, como Debye-Hückel (1923) o Pitzer-Debye-Hückel (Pitzer, 
1980). No obstante hay diversos estudios [4,6] donde se reflejan unos ajustes óptimos sin la 
presencia de estos términos por lo que en este estudio se omitirán estos términos mejorando la 
simplicidad. 
 Resumiendo, con la aplicación de este modelo se pueden predecir los coeficientes de 
actividad basados en fracciones másicas de cada sustancia y poder aplicarlos en la ecuación de 
equilibrio de fases. Sin embargo, dada la definición de NRTL en fracciones másicas, la ecuación 
de equilibrio se transformaría de la siguiente manera: 
𝑤𝑖
𝐼 ∗ 𝛾𝑖
𝐼 = 𝑤𝑖
𝐼𝐼 ∗ 𝛾𝑖
𝐼𝐼   
 Es decir, la actividad química en ambas fases debe ser igual para cada componente, 
definida esta actividad en base a fracciones másicas. Cabe recordar que tanto la fugacidad, como 
la actividad o los coeficientes de actividad son variables impuestas que intentan definir un 
comportamiento real pero que son imposibles de medir. Por lo tanto, su interpretación puede 
sufrir alguna modificación siempre y cuando las hipótesis estén bien fundamentadas. 
 Adquiridas todas las ecuaciones anteriores, en el presente trabajo se realiza un ejercicio 
de optimización con el software informático GAMS para obtener principalmente los parámetros 
de interacción para cada uno de los sistemas. Este problema de optimización tiene su base en la 
iteración; es decir, el software probará con distintos valores definidos en un intervalo hasta que 
encuentre una solución óptima o devolverá un mensaje expresando que es imposible encontrar 
una solución al problema considerando sólo el intervalo establecido.
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2.4. Programación en GAMS 
 
 La herramienta empleada en este trabajo es el software informático GAMS. Se puede 
definir GAMS (General Algebraic Modeling System) como un lenguaje, soportado por un 
paquete informático que permite, entre otras funciones, la resolución de un problema de 
optimización. GAMS es el entorno de optimización por excelencia, utilizado por empresas 
multinacionales, universidades, instituciones de investigación y gobiernos en muchas áreas 
diferentes, incluyendo las industrias de energía y química, para modelización económica, 
planificación agrícola o fabricación. 
 GAMS fue el primer sistema de software que combinó el lenguaje del álgebra 
matemática con los conceptos tradicionales de programación de computadoras con el fin de 
describir y resolver con eficiencia los problemas de optimización. Contiene un entorno de 
desarrollo integrado (IDE) y está conectado a un grupo de optimización de terceros que 
resuelven los problemas propuestos, conocidos como solucionadores (solvers).  
 El paquete informático permite la optimización de todo tipo de funciones, tanto discretas 
como continuas. En el modelo a prueba se debe tratar una optimización fuertemente no lineal, 
debido a la presencia del logaritmo del coeficiente de actividad. Por tanto, el modelo presentado 
debe resolverse con un algoritmo de programación no lineal. Este software dispone de distintos 
solucionadores externos que permiten trabajar con este tipo de modelos y la obtención de sus 
parámetros característicos. Entre estos solucionadores se encuentran COUENNE, CONOPT, 
KNITRO, CPLEX, IPOPT o MINOS. 
 La distinción más importante entre los solucionadores es si intentan encontrar una 
solución local o global. Los solucionadores que intentan encontrar una solución global (Global 
Solvers) generalmente no pueden resolver modelos muy grandes. Sin embargo, la mayoría de 
los solucionadores locales pueden trabajar con modelos grandes con más de 10.000 variables y 
restricciones. Si el modelo tiene las propiedades matemáticas correctas, los solucionadores 
locales teóricamente también encontrarán un óptimo global, pero no hay desarrollo que pueda 
asegurar esto hoy en día. 
 Es casi imposible predecir lo difícil que es resolver un modelo determinado con un 
algoritmo particular, especialmente para los modelos no lineales. GAMS no selecciona estos 
algoritmos de manera automática si no que debe ser el programador el que seleccione el 
solucionador que desea emplear. 
 La única manera confiable de encontrar qué solucionador utilizar para una clase 
particular de modelos es, hasta ahora, experimentar. En este trabajo se han empleado dos 
solucionadores: CONOPT4 y IPOPT. 
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2.4.1. CONOPT4 
 
 El solucionador CONOPT es adecuado para modelos con restricciones muy no lineales. 
Posee un método rápido para encontrar una solución factible que es particularmente adecuada 
para modelos con pocos grados de libertad. Si el número de variables es mucho mayor que el 
número de restricciones, CONOPT utilizará derivadas secundarias y el progreso global puede 
ser considerablemente más rápido que para MINOS. IPOPT o KNITRO también utilizarán 
derivadas secundarias, pero el método es muy diferente y no es posible predecir de primera 
mano qué solucionador será mejor. 
 CONOPT tiene un paso de pre-procesamiento en el que las ecuaciones y variables 
recurrentes se resuelven y se eliminan del modelo. Este paso es decisivo y CONOPT puede 
devolver el problema sin solución si no consigue superar esta etapa de pre-procesado. Del 
mismo modo, las variables intermedias utilizadas sólo para definir términos objetivos se 
eliminan del modelo y las restricciones se trasladan a la función objetivo. 
 Este solucionador ha sido diseñado para modelos extensos y complejos. Esto significa 
que tanto el número de variables como las ecuaciones pueden ser grandes. De hecho, los 
modelos no lineales con más de 100.000 ecuaciones y variables pueden ser resueltos con éxito. 
 El modelo propuesto en este trabajo no posee funciones diferenciables. Estos problemas 
en el entorno GAMS se denominan DNLP. CONOPT funciona perfectamente con este tipo de 
problemas y buscará un punto que satisfaga las condiciones de optimización estándar de primer 
orden sin tener en cuenta qué partes del modelo podrían ser o no diferenciables. Sin embargo, 
no existen totales garantías de éxito para esta clase de modelos debido a su complejidad. Si 
CONOPT encuentra con una solución localmente óptima mostrará “Solución óptima 
encontrada”. Un ejemplo de su interfaz se muestra en la figura 2. Sin embargo, a veces 
devolverá mensajes de terminación como "Convergencia demasiado lenta" o "Solución 
aceptable, aunque el gradiente reducido es mayor que la tolerancia" que indican terminación 
sin éxito. Por tanto, el punto final puede o no ser localmente óptimo. Para encontrar esa 
solución, se debe intentar reformular el modelo DNLP a una forma equivalente o 
aproximadamente equivalente que CONOPT sí sea capaz de encontrar una solución. 
 Para la comprobación de efectividad de nuestro modelo se empleado la última versión 
del solucionador CONOPT: CONOPT4. Esta versión posee muchos cambios de la anterior 
versión CONOPT3, mejorando principalmente en la rapidez en la búsqueda de la solución 
óptima, ya que tarda alrededor de 1 segundo en encontrarla.
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Figura 2: Interfaz del solucionador CONOPT4 para el ATPS PEG100+K2HPO4 +Agua 
 
2.4.2.  IPOPT 
 
 COIN-OR IPOPT o solamente IPOPT (Interior Point Optimizer) es un solucionador 
para la programación no lineal a gran escala. El código ha sido escrito principalmente por 
Andreas Wächter. Es un algoritmo contrastado y muy utilizado en multitud de ámbitos. Está 
diseñado para modelos grandes y complejos, que presentan o no ecuaciones diferenciales. 
 Para resolver un problema, IPOPT necesita, al igual que CONOPT4 la denominación 
DNLP, es decir, la denominación de que el problema en cuestión no posee funciones 
diferenciables. Como todo problema de optimización basado en la iteración, IPOPT necesita 
unos límites para cada una de las variables, que deben ser sencillos y provienen únicamente de 
la definición del problema, es decir, no están predefinidos por IPOPT. El punto de partida inicial 
también debe ser definido por el programador. Éste es utilizado por el algoritmo cuando 
comienza a iterar para resolver el problema. Si IPOPT tiene dificultades para converger, o si 
converge a un punto localmente imposible, el ajuste del punto de partida puede ayudar. 
Dependiendo del punto de partida, IPOPT también puede converger a diferentes soluciones 
locales. 
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 La obtención de la solución suele ser un poco más lenta que CONOPT4. Sin embargo, 
si logra encontrar una solución con la imposición de bajas tolerancias, este algoritmo devuelve 
soluciones casi perfectas. En la figura 3 se muestra un ejemplo de su interfaz. 
 Al igual que CONOPT4, si encuentra una solución localmente óptima devuelve 
“Solución óptima encontrada”. Si no lo consigue respetando la tolerancia devuelve “Resuelto 
en un nivel aceptable”; o si definitivamente no encuentra una solución factible devuelve 
“Solución inviable”. 
 
 
Figura 3: Interfaz del solucionador CONOPT4 para el ATPS L35 + Na(CH3COO) +Agua 
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3. METODOLOGÍA 
 
3.1. Antecedentes y búsqueda bibliográfica 
 
 Desde que Per-Åke Albertsson descubriera el potencial de los ATPS durante los años 
50[3], han surgido diversos estudios que intentan modelizar el comportamiento complejo de los 
ATPS. Unos al igual que en este estudio, defienden un modelo NRTL másico; otros cómo se 
ha comentado defienden otros modelos como UNIQUAC o UNIFAC.  
 En el presente trabajo se ha realizado una búsqueda bibliográfica exhaustiva de los 
estudios en los que se haya realizado un ajuste de datos de ATPS, con el fin de comparar dichos 
resultados con los obtenidos en el presente trabajo. Se ha indagado con la ayuda de buscadores 
de artículos científicos [ScienceDirect.com] en todos los estudios que presenten un ajuste de 
estos datos siguiendo un modelo NRTL másico similar al propuesto en este trabajo. En la 
mencionada búsqueda se ha tenido en cuenta la necesidad de encontrar datos de fracciones 
másicas obtenidas de forma experimental y también las fracciones másicas calculadas con los 
distintos modelos. Estos ajustes deben ser de alta calidad, donde la diferencia entre el valor real 
y el valor calculado sea menor al 2%. En el presente trabajo de fin de grado se va a intentar 
mejorar estos ajustes. 
 Cabe remarcar que los datos experimentales sólo se recopilarán de los distintos estudios 
encontrados y analizados. En ningún momento se realizará ninguna prueba experimental en 
laboratorio, confiando en la fiabilidad de los mismos ya que proceden de investigadores 
profesionales y están publicados en prestigiosas revistas científicas. 
 A la hora de la elección de estudios, se ha tenido en cuenta el volumen de datos que 
ofrecen y, cómo se ha explicado, la precisión de los ajustes que se realizan. Con todo ello, en 
este trabajo se ha decidido mejorar los ajustes presentados en los estudios de  R.A.G.Sé y 
M.Aznar (2002) [6], Juan C. Quintão et al. (2017)[7] y Rodrigues de Lemos et al. (2010)[20], 
donde en todos ellos se emplea un modelo NRTL muy similar al confeccionado en este 
proyecto. 
 En el desarrollo de R.A.G.Sé y M.Aznar (2002) se realiza un ajuste con PEG con 
distintos pesos moleculares y distintas sales inorgánicas. En el estudio de Juan C. Quintão et al. 
(2017), emplean mayoritariamente PPG y, en este caso, se utilizan sales orgánicas. En el caso 
de Rodrigues de Lemos et al. (2010), se emplea un copolímero tribloque denominado L35, de 
fórmula (EO) 11(PO) 16(EO) 11, donde este copolímero, como se deduce, posee una corona de 
unidades de PEG y un núcleo de unidades de PPG. En este último estudio se emplean sales 
inorgánicas y orgánicas. 
 De esta manera se comprueba la viabilidad del modelo con el empleo de una amplia 
variedad de polímeros y sales, con el objetivo de demostrar la universalidad del modelo 
propuesto para todo tipo de ATPS.  
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3.2. Implantación del modelo en GAMS 
 
 Conocidas todas las características del modelo y del funcionamiento de GAMS, se 
procede a la implantación del modelo en su lenguaje informático. En el Anexo 1 se muestra un 
ejemplo de la programación del problema de optimización para el cálculo de cada una de las 
variables del modelo para cualquier ATPS.  
 El objetivo es encontrar las variables que permitan la aproximación de las fracciones 
másicas calculadas en el modelo con las fracciones másicas obtenidas en procedimientos 
experimentales para ambas fases. Por tanto, para el problema de optimización se ha empleado 
una minimización de cuadrados, es decir, según la terminología determinada: 
𝑀𝐼𝑁𝐼𝑀𝐼𝑍𝐼𝑁𝐺         (𝑤𝑖𝑒𝑥𝑝
𝐼 − 𝑤𝑖𝑐𝑎𝑙𝑐
𝐼 )2 + (𝑤𝑖𝑒𝑥𝑝
𝐼𝐼 − 𝑤𝑖𝑐𝑎𝑙𝑐
𝐼𝐼 )2 
 En la programación de cada sistema, se comienza introduciendo las variables que 
definen los tres componentes, así como la temperatura y los pesos moleculares de cada 
sustancia. A continuación, se imponen las fracciones másicas experimentales. Es necesario 
introducir uno a uno cada dato para cada sistema en particular. Es muy importante la exactitud 
de estos datos, ya que serán el objetivo a igualar en este modelo. En la programación se ha 
optado por la introducción de estos datos en porcentaje. Esto permitirá que GAMS devuelva al 
programador el mayor número de decimales posible. 
 Este problema de optimización, al igual que muchos, se basa en la iteración. Por lo tanto, 
GAMS necesita unos valores iniciales para comenzar a operar. Estos valores deben ser lo más 
cercanos a la solución final para que GAMS pueda encontrar un óptimo sin dificultad. 
 Los principales parámetros a calcular son los valores Aij y αij. El valor inicial de estos 
valores se ha recopilado de los mismos estudios de dónde se han obtenido las fracciones 
másicas, es decir, de los estudios de R.A.G.Sé y M.Aznar (2002), Juan C. Quintão et al. (2017) 
y Rodrigues de Lemos et al. (2010). Inicialmente éstos valores deben ser por lo menos similares 
a los que calcule el modelo presentado. Esta hipótesis se defenderá posteriormente. 
 A continuación se introducen las ecuaciones: 
 Aproximación del dato real al calculado. Se define poniendo un límite a la diferencia en 
valor absoluto entre las fracciones másicas calculadas y las fracciones másicas 
experimentales. Este límite supone un reto para el programador ya que no debe ser ni 
demasiado pequeño, con el que no habrá solución óptima; ni demasiado grande, ya que 
o tendrá problemas de convergencia u obtendrá una solución muy desviada del valor 
real. 
 
 Sumatorio de las fracciones másicas de cada fase igual a 100. No debe incumplirse el 
balance de materia, aunque se introduzcan los datos en porcentaje.
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 Interacción entre moléculas idénticas igual a 0. Lo que se traduce en que el parámetro 
Aij es igual a cero con i es igual a j. 
 
 Ecuación que obliga al parámetro αij  ser igual a su análogo αji. 
 
 Definición del parámetro τij en función del parámetro Aij y la temperatura. Debido al 
ajuste a una única temperatura en este estudio se ha suprimido la obtención del 
parámetro A1ij, dejando este valor libre a la fluctuación de la temperatura. 
 
 Introducción de la ecuación (1) en lenguaje informático. Se ha tenido especial atención 
en la implantación de esta ecuación, ya que es el núcleo principal del modelo. En la 
programación se ha introducido una pequeña modificación para corregir la introducción 
de las fracciones másicas en porcentaje. La ecuación (3) está propiamente definida 
dentro de la obtención del logaritmo del coeficiente de actividad. 
 
 Ecuación de equilibrio de fases líquidas, donde la actividad de cada fase debe ser igual. 
Se ha introducido en forma logarítmica por simplicidad ya que se obtuvo el logaritmo 
del coeficiente de actividad en la ecuación (1). 
 
 Introducción de la función objetivo que se debe minimizar anteriormente expuesta. 
 
 Por último, al igual que los parámetros clave de nuestro modelo, todas las demás 
variables deben tener sus límites y su valor inicial. La modificación de estos valores es otra de 
las principales tareas del programador. Los límites deben ser amplios para que GAMS pueda 
moverse con amplio margen, pero no demasiado ya que puede tener problemas de 
convergencia. Para el conocimiento de los valores iniciales óptimos sólo existe el camino de 
las pruebas y la experimentación hasta dar con un valor que haga que GAMS encuentre una 
solución factible. 
 Todos los sistemas analizados en el presente estudio disponen de los mismos límites. 
De esta manera, GAMS no obtendrá unos valores para unos sistemas que no pueda obtener en 
otros. Estos límites se pueden visualizar en el Anexo 1. 
 Finalmente se introduce el solucionador que se desee. En este estudio se ha empleado 
CONOPT4 e IPOPT. Además se debe establecer que el problema de optimización es no lineal 
sin funciones diferenciables: DNLP. 
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4. RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
 
4.1 Hipótesis del modelo 
 
 Como se ha comentado, el modelo presentado es similar al tan contrastado modelo 
NRTL. Pero el significado y el valor de los parámetros esenciales difieren del significado de 
éstos en el modelo origen. Se definen por tanto el significado de los valores Aij y αij: 
 El parámetro Aij se relaciona con la interacción entre las parejas de moléculas i y j. Con 
esta interpretación, es lógico que el valor de este parámetro sea igual a 0 cuando i es 
igual a j. En el modelo original, este parámetro es independiente del sistema en el que 
se utilice, es decir, hay un único valor Aij correspondiente a una única pareja de 
moléculas. Una de las modificaciones del modelo presentado es la alteración de esta 
hipótesis. En este modelo estos parámetros son dependientes del sistema utilizado; hay 
un único valor del parámetro Aij para cada pareja de moléculas para cada sistema. Este 
hecho complica la interpolación, pero mejora notablemente la obtención de unos 
resultados casi idénticos a los experimentales. Además se ha realizado una investigación 
sobre si esta hipótesis es viable. Se ha descubierto que en distintos estudios se toman 
distintos valores de este parámetro, lo que pone en duda la unicidad de éstos para todo 
tipo de sistemas. Se muestra un ejemplo a continuación: observando el estudio de 
R.A.G.Sé y M.Aznar, éstos obtienen un valor Aij igual a -2067.8 para la interacción entre 
sulfato de sodio (Na2SO4) y agua. Sin embargo para el estudio de Aliakbar Roosta et al, 
este mismo parámetro adquiere un valor igual a -1205.36 lo que supone una diferencia 
bastante amplia como para considerarlos al menos similares. Por todo esto, en este 
modelo se define la dependencia total de este parámetro para cada sistema. 
 
 El parámetro αij, denominado parámetro de no aleatoriedad, representa teóricamente la 
distribución local alrededor de las moléculas, si es al azar o está ordenada. αij igual a 0 
indicaría que esta distribución es totalmente aleatoria y αij igual a 1 que está 
estructurada. Es decir, este parámetro es independiente de la temperatura y sólo está 
relacionado con las propiedades moleculares. Habitualmente para los equilibrios 
líquido-líquido tradicionales, se ha establecido para este parámetro los valores incluidos 
en el intervalo entre 0.2 y 0.48, suponiendo que con valores mayores a 0.48 no habría 
inmiscibilidad.  Sin embargo en este trabajo se ha ampliado este intervalo considerando 
los valores entre 0.05 y 0.9. La naturaleza compacta y ordenada de los polímeros 
predicen que dicha distribución local alrededor de ellos puede llegar a estar estructurada. 
Además este parámetro no deja de ser un valor teórico impuesto, sin ningún análisis 
posterior para su aplicación en los ATPS. Normalmente se ha implementado este 
intervalo empleado en los equilibrios líquido-líquido tradicionales sin dudar de ello. Por 
todo ello se ha ampliado el intervalo. Considerando este cambio, los resultados mejoran 
en muy alto grado. 
 
Modelización de equilibrios ATPS 
Escuela Técnica Superior de Ingenieros Industriales (UPM)                                       Página 15                                         
4.2 Resultados y datos numéricos 
 
 Explicado el fundamento teórico de este análisis se muestran las distintas pruebas que 
se han realizado con 17 sistemas analizados en las tres publicaciones estudiadas. Se recopilaron 
las distintas fracciones másicas experimentales y con ellas se procede al cálculo de los 
parámetros Aij y αij mediante el modelo NRTL expresado. 
 Los datos obtenidos se disponen tabulados en el Anexo 3. Se pueden visualizar sin 
problemas ya que se han representados todos y cada uno de los ajustes disponibles en distintas 
gráficas en el Anexo 2.  En éstos se muestran las líneas de reparto las cuales son casi idénticas 
a las obtenidas experimentalmente, lo que da un ejemplo muy visual de la potencia del ajuste y 
de la ineficacia de los solucionadores de los estudios analizados. Los valores de los parámetros 
Aij y αij devueltos por GAMS se disponen el Anexo 4. 
 Estos parámetros en la mayoría de los sistemas adquieren un valor totalmente distinto a 
los valores que reflejan los estudios analizados. Basándose en la hipótesis enunciada 
anteriormente, este hecho no supone ningún inconveniente. Estos nuevos valores logran obtener 
un mejor ajuste. Se muestra a continuación un ejemplo de ajuste de los estudios analizados: 
 Uno de los sistemas ajustados por R.A.G.Sé y M.Aznar (2002) es el sistema PEG 1000 
+ MgSO4 + Agua. En este ajuste se visualiza el comportamiento del modelo con el PEG de peso 
molecular relativamente bajo y con una sal inorgánica. Los datos experimentales y los dos 
ajustes se pueden apreciar de manera clara en la tabla 1. En dicha tabla es fácil descubrir como 
la mayor parte de las fracciones másicas calculadas con ambos solucionadores, se aproximan 
en mayor grado a las fracciones másicas experimentales, ya que se puede visualizar la diferencia 
entre el dato real y el dato calculado. También es posible ver gráficamente el gran ajuste que 
proporciona el modelo en la figura 4. 
 Con el objetivo de poder comparar los datos hallados con aquellos obtenidos por otros 
estudios, como en Juan C. Quintão et al. (2017) y Rodrigues de Lemos et al. (2010 en los que 
no se muestran tabulados los ajustes, se obtiene de cada prueba el resultado denominado “Root 
Mean Square Deviation” donde: 
𝑅𝑀𝑆𝐷 = 100√
∑ ∑ (𝑤𝑖𝑒𝑥𝑝
𝐼 − 𝑤𝑖𝑐𝑎𝑙𝑐
𝐼 )
2
+ (𝑤𝑖𝑒𝑥𝑝
𝐼𝐼 − 𝑤𝑖𝑐𝑎𝑙𝑐
𝐼𝐼 )
2𝐶
𝑖
𝑀
𝑖
2𝑀𝐶
 
 Siendo M el número de datos de equilibrios disponibles y C el número de componentes, 
que en cualquier equilibrio ATPS es igual a 3. 
 Este es el dato estadístico comúnmente empleado en la mayoría de los estudios 
realizados para los ATPS, por lo tanto se ha escogido esta medida de aproximación del dato 
real al calculado. En el Anexo 5 se recogen los distintos errores encontrados en los estudios de 
R.A.G.Sé y M.Aznar (2002), Juan C. Quintão et al. (2017)  y Rodrigues de Lemos et al. (2010) 
a 25ºC.
Resultados y Discusión 
Página 16                                                                                         David Rodríguez Hernández                                                                                            
 Como se ha comentado los datos obtenidos además de compararlos con los obtenidos 
en los distintos estudios encontrados, se han calculado con dos tipos de solucionadores: 
CONOPT4 e IPOPT. Los valores de los RMSD obtenidos en los ajustes del modelo propuestos 
se muestran en la Tabla 2. 
Tabla 1: Comparación del ajuste de las fracciones másicas experimentales con las calculadas por R.A.G.Sé y 
M.Aznar, el solucionador IPOPT y CONOPT4 para el equilibrio ATPS PEG1000 + MgSO4 + Agua a 25ºC 
Top phase 
Experimental 
Snyder et al., 
1992 
R.A.G.Sé y 
M.Aznar 
(2002 
∆w 
Calculado 
con  
IPOPT 
∆w 
Calculado 
con  
CONOPT4 
∆w  
1.PEG1000 0.3060 0.3115 5.5·10-3 0.3059 1.2·10-4 0.3060 3·10-5 
1.MgSO4 0.0330 0.0320 1·10-3 0.0330 1·10-5 0.0332 2·10-4 
1.Water 0.6610 0.6565 4.5·10-3 0.6611 1.3·10-4 0.6608 2.3·10-4 
2.PEG1000 0.3350 0.3361 1.1·10-3 0.3354 4.2·10-4 0.3351 1.3·10-4 
2.MgSO4 0.0310 0.0283 2.7·10-3 0.0309 9·10-5 0.0307 2.9·10-4 
2.Water 0.6340 0.6356 1.6·10-3 0.6337 3.3·10-4 0.6342 1.6·10-4 
3.PEG1000 0.3610 0.3634 2.4·10-3 0.3608 1.6·10-4 0.3606 3.8·10-4 
3.MgSO4 0.0310 0.0246 6.4·10-3 0.0308 1.8·10-4 0.0311 1.3·10-4 
3.Water 0.6080 0.6120 4·10-3 0.6083 3.4·10-4 0.6083 2.5·10-4 
4.PEG1000 0.3780 0.3823 4.3·10-3 0.3778 1.6·10-4 0.3782 2·10-4 
4.MgSO4 0.0310 0.0222 8·10-3 0.0314 4·10-4 0.0311 5·10-5 
4.Water 0.5910 0.5955 4.5·10-3 0.5908 2.3·10-4 0.5908 2.5·10-4 
 
Bottom 
phase 
Experimental 
Snyder et al., 
1992 
R.A.G.Sé y 
M.Aznar 
(2002 
∆w 
Calculado 
con  
IPOPT 
∆w 
Calculado 
con  
CONOPT4 
∆w  
1.PEG1000 0.0630 0.0513 1.2·10-2 0.0627 3.4·10-4 0.0631 5·10-5 
1.MgSO4 0.1320 0.1354 3.4·10-3 0.1310 1.0·10-3 0.1312 8.2·10-4 
1.Water 0.8050 0.8133 8.3·10-3 0.8064 1.4·10-3 0.8058 7.7·10-4 
2.PEG1000 0.0380 0.0431 5.1·10-3 0.0391 1.1·10-3 0.0382 2.3·10-4 
2.MgSO4 0.1460 0.1462 2·10-4 0.1466 5.9·10-4 0.1467 7.2·10-4 
2.Water 0.8160 0.8107 5.3·10-3 0.8143 1.7·10-3 0.8151 9.5·10-4 
3.PEG1000 0.0260 0.0354 9.4·10-3 0.0256 4·10-4 0.0253 6.9·10-4 
3.MgSO4 0.1570 0.1586 1.6·10-3 0.1578 8.4·10-4 0.1580 9.9·10-4 
3.Water 0.8170 0.8060 1.1·10-2 0.8166 4.4·10-4 0.8167 3·10-4 
4.PEG1000 0.0200 0.0309 1.1·10-2 0.0195 5.1·10-4 0.0204 4.1·10-4 
4.MgSO4 0.1650 0.1675 2.5·10-3 0.1645 4.7·10-4 0.1640 9.6·10-4 
4.Water 0.8150 0.8016 1.4·10-2 0.8160 9.9·10-4 0.8156 5.6·10-4 
 
 En la figura 5 se muestra el ajuste para el ATPS formado por el polímero PPG 425 y por 
citrato de amonio como sal [(NH4)2C6H6O7], estudiado por Juan C. Quintão et al. (2017). De 
esta manera vemos cómo se comporta el modelo con otro polímero distinto y con sales 
orgánicas. En la tabla 2 se puede observar que con los ajustes con PEG y sales inorgánicas 
funciona relativamente mejor el solucionador CONOPT4.  
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Figura 4: Líneas de reparto comparando los datos experimentales encontrados en R.A.G.Sé y M.Aznar (2002), con los 
calculados con los solucionadores CONOPT4 e IPOPT para el sistema ATPS PEG 1000 + MgSO4 + Agua a 25ºC 
 
Figura 5: Líneas de reparto comparando los datos experimentales encontrados en Juan C. Quintão et al. (2017), con los 
calculados con los solucionadores CONOPT4 e IPOPT para el sistema ATPS PPG 425 + (NH4)2C6H6O7 + Agua a 25ºC 
 
Figura 6: Líneas de reparto comparando los datos experimentales encontrados en Rodrigues de Lemos et al. (2010), con los 
calculados con los solucionadores CONOPT4 e IPOPT para el sistema ATPS L35 + NaCH3COO + Agua a 25ºC
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Tabla 2: RMSD de los ajustes realizados con GAMS 
ATPS CONOPT4 IPOPT 
PEG 1000 + MgSO4 0,051 0,067 
PEG 3350 + MgSO4 0.122 0.175 
PEG 2000 + Na2CO3 0,090 0,150 
PEG 8000 + Na2SO4 0,159 0,337 
PEG 4000 + K2HPO4 0.699 1,189 
PEG 1000 + K2HPO4 0.150 0.167 
PEG 8000 + K2HPO4 0.214 0.256 
PPG 425 + NH4C2H3O2 0.414 0.421 
PPG 425 + (NH4)2C4H4O6 0.134 0.118 
PPG 425 + (NH4)2C6H6O7 0.030 0.029 
PPG 425 + NH4CHO2 0.213 0.230 
PEG 900 + (NH4)2C6H6O7 0.035 0.033 
L35 + Na2CO3 0.185 0.402 
L35 + Na2C4H4O4   0.257 0.171 
L35 + NaCH3COO 0.226 0.096 
L35 + (NH4)2C6H5O7   0.206 0.165 
L35 + (NH4)2SO4 0.094 0.490 
 
 Sin embargo, se comienza a observar que para las sales orgánicas, el solucionador 
IPOPT ofrece buenos resultados. Esta afirmación se confirma con el análisis del tercer estudio, 
el realizado por Rodrigues de Lemos et al. (2010). 
 En la figura 6 se muestra el ajuste para el ATPS formado por el copolímero tribloque 
L35 y acetato de amonio (NaCH3COO)  como sal inorgánica. Con el análisis de los distintos 
ATPS de este tercer estudio se puede enunciar la siguiente afirmación: el solucionador 
CONOPT4 ofrece mejores resultados con sales inorgánicas mientras que el solucionador 
IPOPT funciona mejor con sales orgánicas. Esta afirmación se puede ratificar mediante la 
observación de la tabla 2.  
 Seguidamente se muestra un nuevo análisis estadístico que confirma las hipótesis 
enunciadas: el solucionador CONOPT4 funciona mejor con sales inorgánicas y el solucionador 
IPOPT con sales orgánicas. Simplemente se ha realizado una comparativa estableciendo que 
porcentaje de los estudios analizados ratifica esta hipótesis. De la tabla 2 se deduce que: 
 De los 9 sistemas en los que se emplean sales inorgánicas de distinto tipo, en el 100% 
de ellos el solucionador CONOPT4 proporciona unos RMSD más bajos, de un 0.196 de 
media. 
 
 De los 8 sistemas restantes donde se emplean sales orgánicas, en 6 de ellas el RMSD 
obtenido por el ajuste de IPOPT es menor que el de CONOPT, lo que supone que el 
75% de los sistemas analizados certifica la hipótesis.
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 Excepcionalmente, se obtiene un RMSD mayor al 1% en el sistema PEG 4000 + 
K2HPO4 con el solucionador IPOPT. Este sistema es el ATPS del que más pruebas se conocen 
por lo que podemos afirmar finalmente lo siguiente: para sistemas en los que se conozcan una 
gran base de datos, lo cual es ideal para una buena modelización, el solucionador más óptimo 
será CONOPT4. No obstante, queda demostrado como ambos solucionadores ofrecen unos 
ajustes muy satisfactorios, mejores que los de los estudios analizados, donde CONOPT4 es 
conveniente en sistemas con sales inorgánicas y el uso de IPOPT es conveniente en sistemas 
con sales orgánicas. 
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5. CONCLUSIONES  
 
 Realizadas todas las pruebas se concluye con la afirmación de la excelente viabilidad 
del modelo. Cada sistema obtiene unos parámetros que permiten una aproximación casi perfecta 
a las fracciones másicas halladas experimentalmente. Los RMSD calculados son inferiores a un 
0.228 de media, mejorando todos y cada uno de los ajustes realizados por R.A.G.Sé y M.Aznar 
(2002), Juan C. Quintão et al. (2017) y Rodrigues de Lemos et al. (2010). Este resultado se 
muestra claramente en la Figura 8, donde se representan los RMSD de las publicaciones (eje de 
abscisas) frente a los RMSD de nuestro modelo (eje de ordenadas), tanto con el solucionador 
CONOPT4 como con IPOPT. 
 
 
 Se puede observar que todos los resultados se encuentran por debajo de la bisectriz del 
primer cuadrante, lo que indica que todos y cada uno de los RMSD del modelo son inferiores a 
los hallados en las publicaciones. 
 Con todo ello se concluye que el modelo propuesto posee una alta viabilidad si se 
calculan los parámetros siguiendo el método descrito. No obstante, no cabe duda que contra 
más datos experimentales se dispongan, mayor certeza tendrá el ajuste realizado. 
 En relación a la comparativa de los solucionadores, se distingue lo siguiente según la 
manera en la cual se focalice: 
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 En relación a la eficacia, la elección del solucionador más óptimo dependerá del sistema 
que se desee analizar. Un polímero determinado no tiene demasiada influencia en esta 
elección, ya que se ha demostrado que funciona perfectamente con distintas familias 
poliméricas. Sin embargo, se ha descubierto que el solucionador CONOPT4 da mejores 
resultados con sales inorgánicas y el solucionador IPOPT funciona mejor con la 
presencia de sales orgánicas. Esta afirmación es demostrada en el análisis realizado en 
este proyecto. No obstante, puede existir otro criterio a la hora de elegir uno de los dos 
solucionadores estudiados. Si del sistema a modelar se conocen una gran cantidad de 
muestras, es decir, se dispone una gran base de datos, es conveniente el uso de 
CONOPT4 sea cual sea la sal presente en cuestión, pues se ha descubierto que da 
mejores resultados. Una gran base de datos implica un aumento en el número de 
variables en el problema de optimización, lo que supone una mayor complejidad de 
resolución. Sin embargo, no cabe duda que IPOPT da unos buenos resultados, pero no 
tan buenos como CONOPT4. 
 
 En relación a la eficiencia y a la comodidad para programar, el solucionador más 
conveniente es CONOPT4. Para el programador supone un solucionador mucho más 
cómodo: no tarda más de un segundo en compilar además de necesitar una menor 
tolerancia para encontrar la solución óptima y no necesita un valor muy cercano al real 
como valor inicial; lo que facilita en gran medida el análisis de los equilibrios ATPS. 
 
 Por todas las afirmaciones enunciadas en los distintos términos de eficacia y eficiencia, 
se concluye que el mejor solucionador para el empleo de equilibrios ATPS en el caso de tener 
una única elección, sería el solucionador CONOPT4. 
 Abstrayéndose del ajuste numérico realizado, se comparan ahora brevemente los 
distintos solucionadores en términos económicos. El entorno de referencia GAMS es un 
software de alto valor económico como se plasmará en el presupuesto seguidamente. En éste, 
el solucionador CONOPT necesita una serie de licencias con mayor valor añadido. Pero por 
otro lado, el solucionador IPOPT es gratuito. Se hubiera podido emplear este solucionador en 
la herramienta gratuita Matlab OPTI [21], o si no se dispone de Matlab, usando R studio [23]. Por 
tanto, puede decirse que el empleo del modelo presentado en este proyecto también puede 
realizarse gratuitamente, siempre y cuando lo realicemos con el solucionador IPOPT. 
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6. EVALUACIÓN DE IMPACTOS 
 
6.1 Impacto ambiental y salud 
 
 Como se ha comentado, el empleo de los equilibrios ATPS en las extracciones líquido-
líquido líquido es muy recomendable en el proceso de obtención de biomoléculas. Estas 
biomoléculas suelen ser sustancias muy delicadas que, en muchos casos, llegan a ser 
únicamente manejables en disoluciones acuosas. Una gran parte de estas moléculas 
desarrolladas por la biotecnología se emplean en medicamentos de consumo humano. También 
pueden sintetizarse moléculas cuyo fin es mejorar distintos aspectos en animales y plantas. 
 En ocasiones, el empleo de disolventes orgánicos es inadecuado para el tratamiento de 
biomoléculas. No obstante, en el supuesto caso de que no se produjera ninguna degradación de 
la biomolécula extraída, habría que tener en cuenta la toxicidad de dicho disolvente.  
 Una pequeña cantidad de un disolvente tóxico para cualquier ser vivo puede llegar a ser 
mortal. Si se realiza la extracción de una biomolécula con algún disolvente orgánico y tóxico, 
donde cabe la posibilidad de que una ínfima cantidad quede adherida a las biomoléculas, puede 
ser un gran problema que puede llegar a ocasionar graves problemas de salud. 
 Por tanto, el modelo presentado en este proyecto que favorece en gran medida el empleo 
de los ATPS, se puede traducir en una mejora a la hora de evitar cualquier tipo de toxicidad, 
alérgeno o efecto secundario en cualquier medicamento o complemento biológico. La 
aplicación de estos sistemas puede ser culminante en términos sanitarios ya que ninguna de las 
sustancias empleadas en estos sistemas posee altos índices de toxicidad. 
 Además, no se puede olvidar el ventajoso impacto ambiental que produce la no 
utilización de disolventes orgánicos. Estas sustancias necesitan grandes tratamientos físicos y 
químicos para su obtención, con un gran consumo de energía. Igualmente, su proceso de 
eliminación en vertidos o acumulación como residuos peligrosos pueden provocar problemas 
ambientales, ya que favorece en alto grado la contaminación de suelos y aguas principalmente. 
 Los ATPS son dos disoluciones acuosas de polímero y sal donde su separación, cómo 
método de reutilización de compuestos, es tan simple como el empleo de un proceso de 
cristalización o alguno de filtración, el cual supone un impacto ambiental mínimo con muy 
bajos índices de contaminación. 
 Por esta razón, se considera que el impacto ambiental de este proyecto está muy 
relacionado con el desarrollo sostenible y la divulgación de procesos no contaminantes. Con el 
problema ambiental que está sufriendo el planeta en los últimos años, es crucial que todo 
desarrollo tecnológico además de buscar un beneficio económico, sea sostenible con el medio 
ambiente y no provoque una contaminación excesiva.
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6.2 Impacto económico, ético y social 
  
 Como se ha comentado, los ATPS son unos sistemas muy óptimos que pueden ser 
empleados en las distintas extracciones dentro del campo de la biotecnología. Las sustancias a 
extraer son, a la vez que muy delicadas y sensibles, poco comunes y de alto valor económico. 
Por lo tanto es clave minimizar las pérdidas en la extracción de éstas de los caldos de cultivos 
con el objetivo de reducir al máximo las pérdidas económicas.  
 Los precios de estas extracciones están sumergidos en un amplio rango, dependiendo de 
su rareza y de la disponibilidad de las farmacéuticas de producirlas. Se explica seguidamente 
un ejemplo. Supongamos que la producción de determinada biomolécula rara le supone a una 
determinada gran empresa unos beneficios de 10 millones de euros anuales por cierta cantidad 
de dicha biomolécula. Mediante el empleo de los modelos analizados, si la repartición de fases 
no se produce de la manera esperada con un error aproximado del 1.5%, supondría la pérdida 
de 150000 euros anuales. La adopción del modelo propuesto disminuiría estas pérdidas 
poniéndolas a 22800 por producto no aprovechado. Queda demostrado que esta mejora que 
únicamente proporciona un error de aproximadamente un 0.2% supone una gran mejora en 
términos económicos si se considera su aplicación a escala industrial.  
 Con este ejemplo se ratifica el hecho de que la aplicación del modelo presentado puede 
llegar a provocar un gran impacto económico y favorable a cualquier empresa relacionada con 
la extracción de biomoléculas de alto valor económico. 
 Desde un punto de vista ético, llama la atención la forma de expresar los resultados en 
la mayoría de estudios analizados. Éstos suelen reflejar únicamente el valor estadístico RMSD, 
sin tabular ninguna de las fracciones másicas obtenidas ni el reflejo del método de resolución 
de los solucionadores empleados. Por tanto, en el análisis de los mismos, no se puede hacer otra 
cosa que confiar en su veracidad, sin poder ni siquiera plantear algún otro método estadístico 
que refleje de mejor manera los ajustes realizados. 
 Todos los impactos reflejados en este capítulo tienen una gran marca social. 
Principalmente, el impacto en salud humana es uno de los aspectos más importantes a 
considerar, además del beneficio expresado que puede provocar el empleo de este modelo a las 
distintas empresas farmacéuticas o de alguna índole relacionada con la biotecnología. 
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7. LINEAS FUTURAS 
 
 Comprobada la viabilidad del modelo para equilibrios ATPS en sistemas con distintos 
polímeros y distintas sales, es posible la continuación y mejora del presente modelo y su 
posterior aplicación: 
 
- Todas las pruebas realizadas se han llevado a cabo a una única temperatura, 
restringiendo el valor del parámetro Aij a un único término independiente de la 
temperatura. Conociendo datos de sistemas a distintas temperaturas, se podría calcular 
el segundo término A1ij ya descrito en el modelo. De esta manera se obtendrían unos 
parámetros que aplicándolos en el modelo, se podrían calcular las fracciones másicas de 
ambas fases de un equilibrio ATPS sea cual sea la temperatura en el que se realice. 
 
- Otro de los posibles alcances de este modelo, sería la introducción del modelo en alguno 
de los softwares de simulación que se utilizan en ingeniería química, como por ejemplo 
Aspen Plus. La programación en este soporte es de gran complejidad pero de 
conseguirse, sería de gran utilidad no sólo de alcance docente y de investigación, sino 
también de gran aplicación industrial. 
 
- En los últimos años se están investigando las propiedades de unas sustancias hasta hace 
poco desconocidas denominadas líquidos iónicos. Estas sustancias pueden formar de 
igual manera equilibrios ATPS como se ha demostrado en algunos estudios [18]. Otra 
posible mejora de este modelo es su prueba con este tipo de sustancia, observando su 
comportamiento y comparando con algunos datos experimentales recopilados. 
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8. PLANIFICACIÓN Y PRESUPUESTO 
 
8.1. Planificación temporal 
 
 Este trabajo de fin de grado ha sido desarrollado de enero a julio de 2017.  En primer 
lugar, tras la propuesta de trabajo por parte del tutor, se analizaron numerosos estudios y 
documentos con el propósito de obtener un alto grado de conocimiento sobre los sistemas 
acuosos bifásicos. A continuación se establecieron los objetivos del TFG junto al tutor y 
seguidamente, se inició una búsqueda exhaustiva de distintos estudios que modelizaran este 
tipo de sistemas, centrándose en aquellos que dispusieran de un ajuste siguiendo un modelo 
similar al modelo NRTL. Encontrados dichos estudios, con la ayuda del tutor, se comenzó a 
definir el modelo en el soporte informático GAMS y a la realización de distintas pruebas con 
el fin de descubrir la viabilidad del modelo.  
 Tras varias pruebas satisfactorias, mejorando los ajustes encontrados en distintos 
estudios científicos, comenzó la tarea de realizar un ajuste masivo de numerosos equilibrios 
ATPS con distintos polímeros y sales. Esta fue la parte más importante en lo que ha tiempo de 
trabajo se refiere y complejidad. Se llevó a cabo una programación minuciosa y sistemática con 
el objetivo de encontrar distintas soluciones óptimas a todos y cada uno de los sistemas, además 
del empleo de los dos solucionadores CONOPT4 e IPOPT. Esta tarea ha sido continua a lo 
largo de todo el desarrollo del trabajo, mejorando y optimizando la programación siguiendo los 
consejos y pautas del tutor. Cabe destacar que todos los tiempos son aproximados, donde ha 
habido distintas interrupciones como consecuencia del seguimiento de las distintas asignaturas 
que concluyen el grado en ingeniería química.  
 Paralelamente a la programación informática, se comenzó a la redacción del presente 
informe, empezando con los objetivos, introducción, y metodología.  
 Concluidos todos los ajustes y comprobando su alta aproximación y viabilidad, se 
empezó a plasmar cada ajuste en este informe. Esta tarea también ha necesitado una gran 
cantidad de tiempo, con el correspondiente traslado de los datos del software GAMS a una hoja 
de cálculo y, posteriormente, la plasmación de estos datos en tablas y gráficos en anexos. 
 Finalmente, se ha redactado toda la descripción de resultados y conclusiones y demás 
aspectos, además de una revisión general del mismo, con las modificaciones de formato y estilo 
que han sido necesarias. 
 La secuenciación de los tiempos se puede observar de forma clara en la tabla 3. Además 
en la figura 7 se muestra un diagrama de Gantt que muestra esta secuenciación de manera 
gráfica. 
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Tabla 3: Secuenciación temporal del TFG 
Tarea Etapa Duración Comienzo Fin 
Documentación previa 
Familiarización con los 
equilibrios ATPS 
36 días Lun 2/01/17 Mar  07/02/17 
Establecimiento de 
objetivos 
 5 días Mié 08/02/17 Dom 12/02/17 
Búsqueda bibliográfica  42 días Lun 13/02/17 Dom 26/03/17 
Programación en GAMS  79 días Lun 27/03/17 Dom 13/06/17 
 
Aprendizaje del lenguaje 
informático 
7 días Lun 27/03/17 Dom 2/04/17 
 
Establecimiento del 
modelo en GAMS 
14 días Lun 3/04/17 Dom 16/04/17 
 
Ajuste y compilación de 
los distintos ATPS 
58 días Lun 17/04/17 Mar 13/06/17 
Informe escrito  67 días Lun 8/05/17 Jue 13/07/17 
 Introducción 14 días Lun 8/05/17 Dom 21/05/17 
 Objetivos 7 días Lun 22/05/17 Dom 28/05/17 
 Metodología 14 días Lun 29/05/17 Dom 11/06/17 
 
Resultados, conclusiones y 
evaluación de impactos 
28 días Mié 14/06/17 Lun 11/07/17 
 
Planificación y 
presupuesto 
2 días Mar 12/07/17 Mié 13/07/17 
 Líneas futuras  1 día Jue 13/07/17 Jue 13/07/17 
Revisión general  8 días Vie 14/07/17 Lun 21/07/17 
 Ajuste de formato y estilo 8 días Vie 14/07/17 Vie 21/07/17 
 Resumen ejecutivo 2 días Vie 14/07/17 Lun 17/07/17 
 
 
Figura 8: Diagrama de Gantt del TFG
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8.2.  Presupuesto 
 
 Como ya se comentó en la metodología, no ha habido ningún procedimiento 
experimental en el desarrollo de este trabajo de fin de grado. Se trata por tanto de un proyecto 
de análisis bibliográfico y de programación informática, en el que el presupuesto asociado no 
es demasiado elevado. Los costes se pueden dividir en dos tipos: los costes de personal y los 
costes materiales asociados al TFG. 
 
8.2.1. Costes de personal 
 
 Los costes de personal se asocian con la valorización del trabajo realizado por el alumno 
durante el curso y el seguimiento del tutor durante todo el desarrollo, que en términos 
presupuestarios se denominan costes de consultoría. 
 Se puede estimar que el coste de la mano de obra en una empresa de ingeniería de un 
ingeniero químico recién graduado puede ser de 9 €/h aproximadamente. En este proyecto se 
ha dedicado, de media, unas 2 horas al día. En los días previos a la entrega se ha trabajado más 
que en los días del comienzo del proyecto, por ello se opta por establecer una media. En 
términos de presupuesto se supondrá que se ha trabajado las horas definidas por los créditos 
ECTS que posee la realización de un TFG. Son 12 créditos, a unas 25 horas por crédito sumarían 
un total de 300 horas. En la planificación temporal se ha expuesto un total de aproximadamente 
200 días, en los cuales no habría que considerar aquellos que han estado dedicados a otros 
aspectos. Se estima por tanto que se ha trabajado durante 150 días, que a 2 horas diarias 
completarían todos los créditos ECTS. Por tanto, los costes relacionados con el trabajo 
individual son los siguientes: 
𝑪𝒐𝒔𝒕𝒆𝒔 𝒂𝒍𝒖𝒎𝒏𝒐 = 𝟗 
€
𝒉
× 𝟑𝟎𝟎 𝒉 =  𝟐𝟕𝟎𝟎 € 
 
 El coste de una consultoría técnica en consultas puntuales es de 40 €/h. En el desarrollo 
de este proyecto se han concretado 5 consultas presenciales en el despacho del tutor, de 
aproximadamente 30 minutos cada una. Sin embargo, también ha habido un contacto habitual 
a través de correo electrónico entre tutor y alumno. Es difícil estimar el precio de este contacto 
vía e-mail, por lo que se ha supuesto un precio de 300 euros para este tipo de consultoría. 
Además hay que contar la preparación de la idea del proyecto y la búsqueda de la bibliografía 
básica, así como la enseñanza de la programación GAMS hacia el alumno. Se estima que este 
aspecto ha necesitado de unas 15 horas aproximadamente, consideradas a 20 euros cada una. 
Finalmente, este coste sería el siguiente:   
𝑪𝒐𝒔𝒕𝒆𝒔 𝐭𝐮𝐭𝐨𝐫 = 𝟒𝟎
€
𝒉
× 𝟎. 𝟓
𝒉
𝒄𝒊𝒕𝒂
× 𝟓 𝒄𝒊𝒕𝒂𝒔 +   𝟑𝟎𝟎€ +  𝟐𝟎
€
𝒉
× 𝟏𝟓 = 𝟕𝟎𝟎 € 
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8.2.2. Costes materiales 
 
 Los costes materiales en este trabajo son los costes asociados a las herramientas 
necesarias para el análisis bibliográfico y la programación informática. Por tanto se incluiría el 
coste de un ordenador de trabajo y de las licencias software y permisos necesarios para obtener 
el acceso a todos los artículos leídos. 
 El coste de un ordenador portátil está en torno a unos 700 €.  Por otro lado, el coste del 
paquete de programas Microsoft Office Home & Business es de 279 €. El software informático 
GAMS y el paquete con los solucionadores CONOPT4 e IPOPT ronda los 3000 €. 
 Se ha comentado anteriormente que el empleo del solucionador IPOPT se puede llevar 
a cabo de forma gratuita. Sin embargo, el software GAMS es el entorno de optimización por 
excelencia, por lo que finalmente se ha empleado esta plataforma informática. 
 Para obtener los artículos necesarios para el análisis de este proyecto, la UPM dispone 
de gran cantidad de permisos que permiten acceder a los artículos a partir de buscadores como 
ScienceDirect [www.sciencedirect.com]. Por esto, es complicado saber el precio exacto de los 
permisos necesarios. De todos los artículos descritos en la bibliografía, se estima que 10 de 
ellos necesitan permisos especiales, que rondarían los 30 € por artículo, es decir, sumarían un 
total de 300 € en permisos de lectura. 
 
8.2.3.  Desglose de costes 
 
 En la tabla 4 se ha llevado a cabo el desglose final de los costes relacionados con todo 
este proyecto. Como se puede apreciar, el coste final es de 7679 €. 
Tabla 4. Desglose de costes del TFG 
 
 
 
 
 
 
Concepto Costes 
Alumno 2700 € 
Tutor 700 € 
  
Ordenador 700 € 
GAMS 3000€ 
Ofimática 279 € 
Permisos 300 € 
  
Total 7679 € 
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10. ANEXOS 
 
10.1.  Anexo 1 
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10.2. Anexo 2 
 
Figura 9: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4  para el equilibrio ATPS  
PEG 1000 + MgSO4 + Agua a 25ºC 
 
Figura 10: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PEG 1000 + MgSO4 + Agua a 25ºC 
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Figura 11: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
PEG 3350 + MgSO4 + Agua a 25ºC 
 
Figura 12: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PEG 3350 + MgSO4 + Agua a 25ºC
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Figura 13: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4  para el equilibrio ATPS  
PEG 2000 + Na2CO3 + Agua a 25ºC 
 
Figura 14: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PEG 2000 + Na2CO3 + Agua a 25ºC 
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Figura 15: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
PEG 8000 + Na2SO4 + Agua a 25ºC 
 
Figura 16: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS 
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Figura 17: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
PEG 4000 + K2HPO4+ Agua a 30ºC 
 
Figura 18: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PEG 4000 + K2HPO4+ Agua a 30ºC 
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Figura 19: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
PEG 1000 + K2HPO4+ Agua a 25ºC 
 
Figura 20: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PEG 1000 + K2HPO4+ Agua a 25ºC 
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Figura 21: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS 
 PEG 8000 + K2HPO4 + Agua a 25ºC 
 
Figura 22: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS 
 PEG 8000 + K2HPO4+ Agua a 25ºC 
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Figura 23: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
PPG 425 + NH4C2H3O2+ Agua a 25ºC 
 
Figura 24: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PPG 425 + NH4C2H3O2+ Agua a 25ºC 
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Figura 25: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
PPG 425 + (NH4)2C4H4O6+ Agua a 25ºC 
 
Figura 26: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PPG 425 + (NH4)2C4H4O6+ Agua a 25ºC 
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Figura 27: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
PPG 425 + (NH4)2C6H6O7+ Agua a 25ºC 
 
Figura 28: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PPG 425 + (NH4)2C6H6O7+ Agua a 25ºC 
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Figura 29: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
PPG 425 + NH4CHO2 + Agua a 25ºC 
 
Figura 30: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PPG 425 + NH4CHO2 + Agua a 25ºC 
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Figura 31: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
PEG 900 + (NH4)2C6H6O7+ Agua a 25ºC 
 
 
Figura 32: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
PEG 900 + (NH4)2C6H6O7+ Agua a 25ºC
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Figura 33: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
L35 + Na2CO3 + Agua a 25ºC 
 
 
Figura 34: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT  para el equilibrio ATPS  
L35 + Na2CO3 + Agua a 25ºC 
0,00
0,10
0,20
0,30
0,40
0,50
0,60
0,70
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25
L
3
5
Na2CO3
Experimental
Calculado
mediante conopt4
0,00
0,10
0,20
0,30
0,40
0,50
0,60
0,70
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25
L
3
5
Na2CO3 
Experimental
Calculado
mediante ipopt
Modelización de equilibrios ATPS 
Escuela Técnica Superior de Ingenieros Industriales (UPM)                                       Página 49                                        
 
Figura 35: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
L35 + Na2C4H4O4  + Agua a 25ºC 
 
Figura 36: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
L35 + Na2C4H4O  + Agua a 25ºC
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Figura 37: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
L35 + NaCH3COO + Agua a 25ºC 
 
Figura 38: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT  para el equilibrio ATPS  
L35 + NaCH3COO + Agua a 25ºC 
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Figura 39: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
L35 + (NH4)2C6H5O7  + Agua a 25ºC 
 
Figura 40: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
L35 + (NH4)2C6H5O7  + Agua a 25ºC 
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Figura 41: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver CONOPT4 para el equilibrio ATPS  
L35 + (NH4)2SO4  + Agua a 25ºC 
 
Figura 42: Gráfico con fracciones másicas experimentales y calculadas con el solver IPOPT para el equilibrio ATPS  
L35 + (NH4)2SO4  + Agua a 25ºC 
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10.3. Anexo 3. 
 
 
Tabla 5: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PEG1000 + MgSO4 + Agua a 25ºC 
Top phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG1000 0.3060 0.3059 0.3060 
1.MgSO4 0.0330 0.0330 0.0332 
1.Water 0.6610 0.6611 0.6608 
2.PEG1000 0.3350 0.3354 0.3351 
2.MgSO4 0.0310 0.0309 0.0307 
2.Water 0.6340 0.6337 0.6342 
3.PEG1000 0.3610 0.3608 0.3606 
3.MgSO4 0.0310 0.0308 0.0311 
3.Water 0.6080 0.6083 0.6083 
4.PEG1000 0.3780 0.3778 0.3782 
4.MgSO4 0.0310 0.0314 0.0311 
4.Water 0.5910 0.5908 0.5908 
 
Bottom phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG1000 0.0630 0.0627 0.0631 
1.MgSO4 0.1320 0.1310 0.1312 
1.Water 0.8050 0.8064 0.8058 
2.PEG1000 0.0380 0.0391 0.0382 
2.MgSO4 0.1460 0.1466 0.1467 
2.Water 0.8160 0.8143 0.8151 
3.PEG1000 0.0260 0.0256 0.0253 
3.MgSO4 0.1570 0.1578 0.1580 
3.Water 0.8170 0.8166 0.8167 
4.PEG1000 0.0200 0.0195 0.0204 
4.MgSO4 0.1650 0.1645 0.1640 
4.Water 0.8150 0.8160 0.8156 
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Tabla 6: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PEG3350 + MgSO4 + Agua a 25ºC 
Top phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG3350 0.2540 0.2537 0.2533 
1.MgSO4 0.0310 0.0306 0.0311 
1.Water 0.7150 0.7157 0.7157 
2.PEG3350 0.2920 0.2926 0.2923 
2.MgSO4 0.0260 0.0263 0.0269 
2.Water 0.6820 0.6810 0.6808 
3.PEG3350 0.3280 0.3279 0.3280 
3.MgSO4 0.0250 0.0245 0.0242 
3.Water 0.6470 0.6476 0.6478 
4.PEG3350 0.3440 0.3439 0.3449 
4.MgSO4 0.0240 0.0242 0.0228 
4.Water 0.6320 0.6319 0.6324 
 
Bottom phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG3350 0.0480 0.0483 0.0478 
1.MgSO4 0.1220 0.1234 0.1245 
1.Water 0.8300 0.8283 0.8277 
2.PEG3350 0.0450 0.0462 0.0451 
2.MgSO4 0.1390 0.1359 0.1366 
2.Water 0.8160 0.8179 0.8183 
3.PEG3350 0.0510 0.0464 0.0510 
3.MgSO4 0.1420 0.1459 0.1435 
3.Water 0.8070 0.8077 0.8055 
4.PEG3350 0.0440 0.0470 0.0441 
4.MgSO4 0.1520 0.1500 0.1508 
4.Water 0.8040 0.8030 0.8051 
 
 
 
 
 
Modelización de equilibrios ATPS 
Escuela Técnica Superior de Ingenieros Industriales (UPM)                                       Página 55                                        
 
 
 
Tabla 7: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PEG2000 + Na2CO3 + Agua a 25ºC 
 
Top phase w experimental 
Voros et al., 1993 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG2000 0.5115 0.5096 0.5114 
1.Na2CO3 0.0049 0.0069 0.0053 
1.Water 0.4836 0.4836 0.4833 
2.PEG2000 0.4862 0.4857 0.4861 
2.Na2CO3 0.0065 0.0079 0.0064 
2.Water 0.5073 0.5064 0.5075 
3.PEG2000 0.4657 0.4660 0.4659 
3.Na2CO3 0.0071 0.0088 0.0073 
3.Water 0.5272 0.5252 0.5268 
4.PEG2000 0.4274 0.4265 0.4263 
4.Na2CO3 0.0093 0.0109 0.0096 
4.Water 0.5633 0.5626 0.5641 
5.PEG2000 0.3780 0.3792 0.3796 
5.Na2CO3 0.0141 0.0138 0.0130 
5.Water 0.6079 0.6070 0.6074 
6.PEG2000 0.3377 0.3368 0.3370 
6.Na2CO3 0.0163 0.0165 0.0170 
6.Water 0.6460 0.6467 0.6460 
7.PEG2000 0.3151 0.3152 0.3150 
7.Na2CO3 0.0196 0.0180 0.0194 
7.Water 0.6653 0.6668 0.6656 
8.PEG2000 0.2719 0.2738 0.2718 
8.Na2CO3 0.0250 0.0210 0.0255 
8.Water 0.7031 0.7052 0.7027 
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Bottom phase w experimental 
Voros et al., 1993 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG2000 0.0000 0.0000 0.0000 
1.Na2CO3 0.2155 0.2167 0.2153 
1.Water 0.7845 0.7833 0.7847 
2.PEG2000 0.0000 0.0000 0.0000 
2.Na2CO3 0.1986 0.1984 0.1988 
2.Water 0.8014 0.8016 0.8012 
3.PEG2000 0.0000 0.0001 0.0000 
3.Na2CO3 0.1869 0.1852 0.1865 
3.Water 0.8131 0.8148 0.8135 
4.PEG2000 0.0000 0.0002 0.0001 
4.Na2CO3 0.1628 0.1630 0.1645 
4.Water 0.8372 0.8368 0.8354 
5.PEG2000 0.0000 0.0006 0.0004 
5.Na2CO3 0.1448 0.1419 0.1421 
5.Water 0.8552 0.8574 0.8576 
6.PEG2000 0.0000 0.0018 0.0015 
6.Na2CO3 0.1243 0.1258 0.1247 
6.Water 0.8757 0.8724 0.8738 
7.PEG2000 0.0017 0.0031 0.0028 
7.Na2CO3 0.1166 0.1180 0.1168 
7.Water 0.8817 0.8789 0.8804 
8.PEG2000 0.0089 0.0082 0.0082 
8.Na2CO3 0.1038 0.1032 0.1032 
8.Water 0.8873 0.8886 0.8886 
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Tabla 8: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PEG8000 + Na2SO4 + Agua a 25ºC 
 
Top phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG8000 0.2580 0.2586 0.2586 
1.Na2SO4 0.0430 0.0400 0.0425 
1.Water 0.6990 0.7015 0.6989 
2.PEG8000 0.3650 0.3684 0.3638 
2.Na2SO4 0.0320 0.0243 0.0335 
2.Water 0.6030 0.6073 0.6027 
3.PEG8000 0.3870 0.3913 0.3864 
3.Na2SO4 0.0310 0.0234 0.0317 
3.Water 0.5820 0.5853 0.5819 
4.PEG8000 0.4040 0.4012 0.4033 
4.Na2SO4 0.0290 0.0330 0.0304 
4.Water 0.5670 0.5658 0.5663 
5.PEG8000 0.4170 0.4190 0.4187 
5.Na2SO4 0.0320 0.0289 0.0292 
5.Water 0.5510 0.5522 0.5521 
 
Bottom phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG8000 0.0050 0.0087 0.0079 
1.Na2SO4 0.1190 0.1210 0.1165 
1.Water 0.8760 0.8703 0.8757 
2.PEG8000 0.0140 0.0096 0.0093 
2.Na2SO4 0.1600 0.1626 0.1634 
2.Water 0.8260 0.8278 0.8273 
3.PEG8000 0.0110 0.0106 0.0106 
3.Na2SO4 0.1770 0.1763 0.1776 
3.Water 0.8120 0.8131 0.8118 
4.PEG8000 0.0110 0.0119 0.0119 
4.Na2SO4 0.1900 0.1922 0.1896 
4.Water 0.7990 0.7959 0.7986 
5.PEG8000 0.0120 0.0122 0.0134 
5.Na2SO4 0.2030 0.2004 0.2017 
5.Water 0.7850 0.7874 0.7850 
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Tabla 9: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PEG4000 + K2HPO4+ Agua a 30ºC 
 
Top phase w experimental 
Duarte et al., 2000 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG4000 0.2173 0.2268 0.2228 
1.K2HPO4 0.0570 0.0385 0.0548 
1.Water 0.7252 0.7347 0.7224 
2.PEG4000 0.2187 0.2290 0.2235 
2.K2HPO4 0.0561 0.0382 0.0551 
2.Water 0.7252 0.7328 0.7213 
3.PEG4000 0.3084 0.3132 0.3206 
3.K2HPO4 0.0391 0.0282 0.0223 
3.Water 0.6525 0.6586 0.6570 
4.PEG4000 0.4116 0.4037 0.4116 
4.K2HPO4 0.0202 0.0214 0.0165 
4.Water 0.5682 0.5749 0.5718 
5.PEG4000 0.4853 0.5059 0.4935 
5.K2HPO4 0.0156 0.0175 0.0126 
5.Water 0.4991 0.4766 0.4939 
6.PEG4000 0.5068 0.4967 0.5037 
6.K2HPO4 0.0132 0.0177 0.0158 
6.Water 0.4800 0.4856 0.4805 
7.PEG4000 0.5261 0.5248 0.5258 
7.K2HPO4 0.0125 0.0169 0.0154 
7.Water 0.4614 0.4583 0.4588 
8.PEG4000 0.5516 0.5461 0.5454 
8.K2HPO4 0.0099 0.0163 0.0172 
8.Water 0.4385 0.4376 0.4374 
9.PEG4000 0.5783 0.5702 0.5630 
9.K2HPO4 0.0088 0.0156 0.0196 
9.Water 0.4129 0.4142 0.4174 
10.PEG4000 0.2679 0.2696 0.2595 
10.K2HPO4 0.0448 0.0328 0.0586 
10.Water 0.6873 0.6976 0.6819 
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Bottom phase w experimental 
Duarte et al., 2000 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG4000 0.0240 0.0380 0.0182 
1.K2HPO4 0.1487 0.1417 0.1455 
1.Water 0.8273 0.8203 0.8363 
2.PEG4000 0.0079 0.0376 0.0180 
2.K2HPO4 0.1553 0.1429 0.1463 
2.Water 0.8368 0.8195 0.8357 
3.PEG4000 0.0426 0.0266 0.0447 
3.K2HPO4 0.1876 0.1940 0.1794 
3.Water 0.7698 0.7794 0.7760 
4.PEG4000 0.0275 0.0264 0.0383 
4.K2HPO4 0.2589 0.2669 0.2562 
4.Water 0.7136 0.7067 0.7055 
5.PEG4000 0.0562 0.0532 0.0915 
5.K2HPO4 0.3380 0.3590 0.3328 
5.Water 0.5758 0.5879 0.5757 
6.PEG4000 0.0483 0.0492 0.0363 
6.K2HPO4 0.3446 0.3516 0.3523 
6.Water 0.6071 0.5992 0.6113 
7.PEG4000 0.0534 0.0623 0.0531 
7.K2HPO4 0.3817 0.3729 0.3799 
7.Water 0.5649 0.5648 0.5670 
8.PEG4000 0.0657 0.0740 0.0530 
8.K2HPO4 0.3928 0.3873 0.4035 
8.Water 0.5415 0.5387 0.5435 
9.PEG4000 0.0610 0.0891 0.0672 
9.K2HPO4 0.4262 0.4022 0.4248 
9.Water 0.5128 0.5088 0.5080 
10.PEG4000 0.0265 0.0310 0.0140 
10.K2HPO4 0.1619 0.1642 0.1697 
10.Water 0.8116 0.8052 0.8163 
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Tabla 10: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PEG1000 + K2HPO4 + Agua a 25ºC 
 
 
Top phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG1000 0.2270 0.2274 0.2273 
1.K2HPO4 0.0680 0.0658 0.0683 
1.Water 0.7050 0.7068 0.7044 
2.PEG1000 0.2890 0.2896 0.2897 
2.K2HPO4 0.0500 0.0508 0.0511 
2.Water 0.6610 0.6569 0.6593 
3.PEG1000 0.3610 0.3594 0.3593 
3.K2HPO4 0.0350 0.0368 0.0358 
3.Water 0.6040 0.6038 0.6049 
4.PEG1000 0.3910 0.3912 0.3917 
4.K2HPO4 0.0310 0.0311 0.0301 
4.Water 0.5780 0.5777 0.5783 
 
Bottom phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG1000 0.0500 0.0494 0.0499 
1.K2HPO4 0.1600 0.1603 0.1587 
1.Water 0.7900 0.7903 0.7914 
2.PEG1000 0.0280 0.0321 0.0310 
2.K2HPO4 0.1870 0.1847 0.1847 
2.Water 0.7850 0.7831 0.7843 
3.PEG1000 0.0210 0.0183 0.0181 
3.K2HPO4 0.2160 0.2184 0.2190 
3.Water 0.7630 0.7633 0.7629 
4.PEG1000 0.0160 0.0135 0.0140 
4.K2HPO4 0.2400 0.2406 0.2404 
4.Water 0.7440 0.7459 0.7456 
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Tabla 11: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PEG8000 + K2HPO4 + Agua a 30ºC 
Top phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG8000 0.2170 0.2171 0.2165 
1.K2HPO4 0.0440 0.0439 0.0456 
1.Water 0.7390 0.7390 0.7380 
2.PEG8000 0.2460 0.2463 0.2461 
2.K2HPO4 0.0390 0.0387 0.0393 
2.Water 0.7150 0.7150 0.7146 
3.PEG8000 0.3460 0.3461 0.3452 
3.K2HPO4 0.0260 0.0242 0.0241 
3.Water 0.6290 0.6297 0.6307 
4.PEG8000 0.3810 0.3821 0.3814 
4.K2HPO4 0.0220 0.0205 0.0205 
4.Water 0.5970 0.5974 0.5981 
5.PEG8000 0.4120 0.4142 0.4142 
5.K2HPO4 0.0180 0.0180 0.0180 
5.Water 0.5700 0.5679 0.5679 
6.PEG8000 0.4440 0.4415 0.4428 
6.K2HPO4 0.0160 0.0165 0.0164 
6.Water 0.5400 0.5421 0.5409 
 
Bottom phase w experimental 
Snyder et al., 1992 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEG8000 0.0190 0.0211 0.0175 
1.K2HPO4 0.1150 0.1140 0.1151 
1.Water 0.8670 0.8650 0.8673 
2.PEG8000 0.0160 0.0193 0.0165 
2.K2HPO4 0.1240 0.1217 0.1226 
2.Water 0.8610 0.8590 0.8609 
3.PEG8000 0.0160 0.0185 0.0199 
3.K2HPO4 0.1630 0.1619 0.1626 
3.Water 0.8210 0.8195 0.8176 
4.PEG8000 0.0230 0.0196 0.0220 
4.K2HPO4 0.1830 0.1843 0.1839 
4.Water 0.7940 0.7961 0.7941 
5.PEG8000 0.0300 0.0210 0.0235 
5.K2HPO4 0.2060 0.2084 0.2068 
5.Water 0.7640 0.7706 0.7697 
6.PEG8000 0.0200 0.0223 0.0243 
6.K2HPO4 0.2310 0.2321 0.2300 
6.Water 0.7490 0.7455 0.7457 
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Tabla 12: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PPG425 + NH4C2H3O2 + Agua a 25ºC 
 
Top phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017) 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PPG 425 0.4461 0.4461 0.4487 
1.NH4C2H3O2 0.0063 0.0070 0.0014 
1.Water 0.5476 0.5469 0.5499 
2.PPG 425 0.4608 0.4602 0.4630 
2.NH4C2H3O2 0.0060 0.0054 0.0009 
2.Water 0.5332 0.5344 0.5360 
3.PPG 425 0.4769 0.4778 0.4797 
3.NH4C2H3O2 0.0057 0.0039 0.0005 
3.Water 0.5174 0.5183 0.5199 
4.PPG 425 0.4984 0.4895 0.4904 
4.NH4C2H3O2 0.0054 0.0031 0.0002 
4.Water 0.5174 0.5074 0.5094 
5.PPG 425 0.5144 0.5160 0.5169 
5.NH4C2H3O2 0.0053 0.0017 0.0000 
5.Water 0.4804 0.4823 0.4831 
 
Bottom phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017)  
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PPG 425 0.1520 0.1516 0.1538 
1.NH4C2H3O2 0.0179 0.0191 0.0145 
1.Water 0.8301 0.8294 0.8316 
2.PPG 425 0.1410 0.1409 0.1429 
2.NH4C2H3O2 0.0196 0.0173 0.0153 
2.Water 0.8394 0.8419 0.8418 
3.PPG 425 0.1279 0.1309 0.1308 
3.NH4C2H3O2 0.0213 0.0157 0.0162 
3.Water 0.8509 0.8534 0.8530 
4.PPG 425 0.1209 0.1261 0.1236 
4.NH4C2H3O2 0.0229 0.0149 0.0168 
4.Water 0.8562 0.8590 0.8596 
5.PPG 425 0.1143 0.1192 0.1176 
5.NH4C2H3O2 0.0244 0.0140 0.0180 
5.Water 0.8613 0.8668 0.8644 
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Tabla 13: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PPG425 + (NH4)2C4H4O6 + Agua a 25ºC 
 
Top phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017) 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PPG 425 0.3452 0.3454 0.3452 
1.(NH4)2C4H4O6 0.0020 0.0018 0.0020 
1.Water 0.6528 0.6528 0.6528 
2.PPG 425 0.3600 0.3599 0.3599 
2.(NH4)2C4H4O6 0.0017 0.0017 0.0018 
2.Water 0.6383 0.6384 0.6384 
3.PPG 425 0.3742 0.3745 0.3751 
3.(NH4)2C4H4O6 0.0016 0.0013 0.0016 
3.Water 0.6242 0.6242 0.6234 
4.PPG 425 0.3943 0.3936 0.3930 
4.(NH4)2C4H4O6 0.0015 0.0019 0.0013 
4.Water 0.6043 0.6045 0.6058 
5.PPG 425 0.4082 0.4085 0.4090 
5.(NH4)2C4H4O6 0.0013 0.0014 0.0011 
5.Water 0.5905 0.5902 0.5899 
 
Bottom phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017)  
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PPG 425 0.0815 0.0810 0.0806 
1.(NH4)2C4H4O6 0.0083 0.0098 0.0100 
1.Water 0.9102 0.9092 0.9094 
2.PPG 425 0.0747 0.0738 0.0738 
2.(NH4)2C4H4O6 0.0089 0.0105 0.0104 
2.Water 0.9164 0.9157 0.9158 
3.PPG 425 0.0655 0.0650 0.0671 
3.(NH4)2C4H4O6 0.0099 0.0121 0.0109 
3.Water 0.9246 0.9229 0.9220 
4.PPG 425 0.0578 0.0608 0.0599 
4.(NH4)2C4H4O6 0.0110 0.0116 0.0115 
4.Water 0.9246 0.9276 0.9286 
5.PPG 425 0.0519 0.0522 0.0540 
5.(NH4)2C4H4O6 0.0120 0.0137 0.0120 
5.Water 0.9361 0.9341 0.9340 
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Tabla 14: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PPG425 + (NH4)2C6H6O7 + Agua a 25ºC 
 
Top phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017) 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PPG 425 0.3436 0.3434 0.3435 
1.(NH4)2C6H6O7 0.0027 0.0029 0.0027 
1.Water 0.6537 0.6538 0.6538 
2.PPG 425 0.3821 0.3823 0.3823 
2.(NH4)2C6H6O7 0.0022 0.0022 0.0022 
2.Water 0.6158 0.6154 0.6155 
3.PPG 425 0.4081 0.4080 0.4079 
3.(NH4)2C6H6O7 0.0018 0.0018 0.0018 
3.Water 0.5902 0.5903 0.5903 
4.PPG 425 0.4387 0.4389 0.4388 
4.(NH4)2C6H6O7 0.0015 0.0012 0.0014 
4.Water 0.5597 0.5600 0.5598 
5.PPG 425 0.4656 0.4658 0.4657 
5.(NH4)2C6H6O7 0.0013 0.0008 0.0011 
5.Water 0.5332 0.5334 0.5333 
 
Bottom phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017)  
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PPG 425 0.0761 0.0757 0.0756 
1.(NH4)2C6H6O7 0.0101 0.0105 0.0108 
1.Water 0.9138 0.9139 0.9136 
2.PPG 425 0.0540 0.0547 0.0546 
2.(NH4)2C6H6O7 0.0133 0.0131 0.0132 
2.Water 0.9327 0.9321 0.9323 
3.PPG 425 0.0436 0.0435 0.0435 
3.(NH4)2C6H6O7 0.0154 0.0152 0.0151 
3.Water 0.9409 0.9413 0.9415 
4.PPG 425 0.0330 0.0329 0.0330 
4.(NH4)2C6H6O7 0.0182 0.0180 0.0178 
4.Water 0.9488 0.9491 0.9493 
5.PPG 425 0.0261 0.0260 0.0262 
5.(NH4)2C6H6O7 0.0202 0.0205 0.0205 
5.Water 0.9537 0.9535 0.9533 
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Tabla 15: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS 
PPG425 + NH4CHO2+ Agua a 25ºC 
 
Top phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017) 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PPG 425 0.4832 0.4841 0.4834 
1.NH4CHO2 0.0075 0.0084 0.0084 
1.Water 0.5093 0.5075 0.5082 
2.PPG 425 0.5169 0.5150 0.5156 
2.NH4CHO2 0.0073 0.0079 0.0078 
2.Water 0.4758 0.4771 0.4766 
3.PPG 425 0.5642 0.5628 0.5612 
3.NH4CHO2 0.0070 0.0068 0.0069 
3.Water 0.4289 0.4304 0.4319 
4.PPG 425 0.5724 0.5746 0.5759 
4.NH4CHO2 0.0068 0.0064 0.0067 
4.Water 0.4208 0.4190 0.4174 
5.PPG 425 0.6147 0.6153 0.6132 
5.NH4CHO2 0.0065 0.0048 0.0059 
5.Water 0.3788 0.3800 0.3809 
 
Bottom phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017)  
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PPG 425 0.1552 0.1574 0.1570 
1.NH4CHO2 0.0227 0.0244 0.0228 
1.Water 0.8221 0.8183 0.8203 
2.PPG 425 0.1465 0.1425 0.1439 
2.NH4CHO2 0.0265 0.0268 0.0257 
2.Water 0.8270 0.8307 0.8304 
3.PPG 425 0.1260 0.1220 0.1225 
3.NH4CHO2 0.0303 0.0311 0.0314 
3.Water 0.8437 0.8469 0.8461 
4.PPG 425 0.1112 0.1170 0.1147 
4.NH4CHO2 0.0348 0.0325 0.0338 
4.Water 0.8540 0.8506 0.8515 
5.PPG 425 0.0962 0.0958 0.0927 
5.NH4CHO2 0.0394 0.0398 0.0417 
5.Water 0.8644 0.8644 0.8656 
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Tabla 16: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio 
ATPS PEO 900 + (NH4)2C6H6O7 + Agua a 25ºC 
 
Top phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017) 
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEO 900 0.2574 0.2576 0.2574 
1.(NH4)2C6H6O7 0.0233 0.0228 0.0231 
1.Water 0.7193 0.7196 0.7194 
2.PEO 900 0.2805 0.2803 0.2804 
2.(NH4)2C6H6O7 0.0208 0.0212 0.0211 
2.Water 0.6987 0.6985 0.6985 
3.PEO 900 0.3030 0.3028 0.3030 
3.(NH4)2C6H6O7 0.0193 0.0196 0.0192 
3.Water 0.6778 0.6776 0.6778 
4.PEO 900 0.3202 0.3203 0.3203 
4.(NH4)2C6H6O7 0.0182 0.0181 0.0181 
4.Water 0.6615 0.6616 0.6616 
 
Bottom phase w experimental Juan C. 
Quintão et al. (2017)  
 w calculado  
con  ipopt 
w calculado  
con  conopt4 
1.PEO 900 0.0029 0.0027 0.0022 
1.(NH4)2C6H6O7 0.0578 0.0574 0.0578 
1.Water 0.9406 0.9399 0.9401 
2.PEO 900 0.0017 0.0009 0.0014 
2.(NH4)2C6H6O7 0.0614 0.0617 0.0612 
2.Water 0.9368 0.9374 0.9374 
3.PEO 900 0.0001 0.0003 0.0009 
3.(NH4)2C6H6O7 0.0658 0.0657 0.0656 
3.Water 0.9341 0.9340 0.9336 
4.PEO 900 0.0001 0.0001 0.0006 
4.(NH4)2C6H6O7 0.0720 0.0720 0.0718 
4.Water 0.9279 0.9279 0.9276 
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Tabla 17: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS  
L35 + Na2CO3 + Agua a 25ºC 
Top phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.3695 0.3691 0.3689 
1.Na2CO3 0.0194 0.0162 0.0197 
1.Water 0.6111 0.6148 0.6113 
2.L35 0.4088 0.4095 0.4112 
2.Na2CO3 0.0167 0.0151 0.0141 
2.Water 0.5745 0.5754 0.5747 
3.L35 0.4904 0.4903 0.4899 
3.Na2CO3 0.0100 0.0129 0.0093 
3.Water 0.4996 0.4968 0.5008 
4.L35 0.5534 0.5560 0.5530 
4.Na2CO3 0.0070 0.0108 0.0075 
4.Water 0.4396 0.4332 0.4395 
5.L35 0.6091 0.6017 0.6085 
5.Na2CO3 0.0051 0.0092 0.0067 
5.Water 0.3858 0.3890 0.3847 
 
Bottom phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.0338 0.0331 0.0313 
1.Na2CO3 0.0977 0.1057 0.1009 
1.Water 0.8685 0.8612 0.8678 
2.L35 0.0255 0.0329 0.0282 
2.Na2CO3 0.1167 0.1138 0.1117 
2.Water 0.8578 0.8534 0.8601 
3.L35 0.0214 0.0294 0.0260 
3.Na2CO3 0.1420 0.1361 0.1416 
3.Water 0.8366 0.8345 0.8323 
4.L35 0.0286 0.0244 0.0259 
4.Na2CO3 0.1702 0.1664 0.1720 
4.Water 0.8012 0.8092 0.8022 
5.L35 0.0288 0.0208 0.0267 
5.Na2CO3 0.2027 0.2097 0.2034 
5.Water 0.7685 0.7695 0.7699 
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Tabla 18: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS  
L35 + Na2C4H4O4 + Agua a 25ºC 
Top phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.4911 0.4928 0.4922 
1.Na2C4H4O4 0.0330 0.0292 0.0290 
1.Water 0.4759 0.4781 0.4788 
2.L35 0.5374 0.5356 0.5370 
2.Na2C4H4O4 0.0235 0.0285 0.0275 
2.Water 0.4391 0.4359 0.4355 
3.L35 0.6221 0.6218 0.6213 
3.Na2C4H4O4 0.0194 0.0197 0.0208 
3.Water 0.3585 0.3584 0.3579 
4.L35 0.6680 0.6687 0.6686 
4.Na2C4H4O4 0.0153 0.0145 0.0154 
4.Water 0.3167 0.3168 0.3160 
5.L35 0.6882 0.6871 0.6861 
5.Na2C4H4O4 0.0123 0.0134 0.0138 
5.Water 0.2995 0.2995 0.3001 
 
Bottom phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.0297 0.0322 0.0334 
1.Na2C4H4O4 0.1521 0.1516 0.1518 
1.Water 0.8182 0.8162 0.8148 
2.L35 0.0278 0.0299 0.0306 
2.Na2C4H4O4 0.1796 0.1780 0.1765 
2.Water 0.7926 0.7922 0.7929 
3.L35 0.0271 0.0238 0.0231 
3.Na2C4H4O4 0.1841 0.1859 0.1867 
3.Water 0.7888 0.7903 0.7902 
4.L35 0.0244 0.0213 0.0204 
4.Na2C4H4O4 0.1915 0.1923 0.1925 
4.Water 0.7841 0.7865 0.7872 
5.L35 0.0207 0.0206 0.0208 
5.Na2C4H4O4 0.2097 0.2100 0.2005 
5.Water 0.7696 0.7694 0.7687 
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Tabla 19: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS  
L35 + NaCH3COO + Agua a 25ºC 
Top phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.2605 0.2606 0.2624 
1.NaCH3COO 0.1426 0.1428 0.1356 
1.Water 0.5969 0.5966 0.6020 
2.L35 0.4044 0.4043 0.4053 
2.Na2CO3 0.1119 0.1117 0.1082 
2.Water 0.4837 0.4840 0.4865 
3.L35 0.5177 0.5182 0.5181 
3.NaCH3COO 0.0892 0.0887 0.0886 
3.Water 0.3931 0.3931 0.3933 
4.L35 0.6431 0.6435 0.6426 
4.NaCH3COO 0.0658 0.0644 0.0677 
4.Water 0.2911 0.2921 0.2897 
5.L35 0.7076 0.7067 0.7057 
5.NaCH3COO 0.0501 0.0524 0.0571 
5.Water 0.2423 0.2409 0.2372 
 
Bottom phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.0091 0.0106 0.0115 
1.NaCH3COO 0.2268 0.2258 0.2280 
1.Water 0.7641 0.7636 0.7605 
2.L35 0.0065 0.0049 0.0076 
2.Na2CO3 0.2406 0.2429 0.2435 
2.Water 0.7529 0.7522 0.7489 
3.L35 0.0069 0.0043 0.0067 
3.NaCH3COO 0.2572 0.2565 0.2555 
3.Water 0.7359 0.7392 0.7378 
4.L35 0.0056 0.0058 0.0055 
4.NaCH3COO 0.2748 0.2750 0.2740 
4.Water 0.7196 0.7192 0.7205 
5.L35 0.0067 0.0074 0.0040 
5.NaCH3COO 0.2885 0.2885 0.2898 
5.Water 0.7048 0.7041 0.7062 
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Tabla 20: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS  
L35 + (NH4)2C6H5O7  + Agua a 25ºC 
Top phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.3906 0.3926 0.3895 
1.(NH4)2C6H5O7   0.0748 0.0730 0.0749 
1.Water 0.5346 0.5345 0.5356 
2.L35 0.4554 0.4526 0.4550 
2.(NH4)2C6H5O7   0.0618 0.0636 0.0592 
2.Water 0.4828 0.4837 0.4858 
3.L35 0.5118 0.5120 0.5158 
3.(NH4)2C6H5O7   0.0525 0.0539 0.0504 
3.Water 0.4357 0.4341 0.4338 
4.L35 0.5551 0.5550 0.5511 
4.(NH4)2C6H5O7   0.0453 0.0454 0.0468 
4.Water 0.3996 0.3996 0.4022 
5.L35 0.5951 0.5957 0.5965 
5.(NH4)2C6H5O7   0.0406 0.0393 0.0431 
5.Water 0.3643 0.3650 0.3604 
 
Bottom phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.0081 0.0086 0.0041 
1.(NH4)2C6H5O7   0.2509 0.2480 0.2549 
1.Water 0.7410 0.7434 0.7410 
2.L35 0.0033 0.0057 0.0042 
2.(NH4)2C6H5O7   0.2752 0.2779 0.2775 
2.Water 0.7215 0.7164 0.7183 
3.L35 0.0035 0.0037 0.0047 
3.(NH4)2C6H5O7   0.3129 0.3118 0.3089 
3.Water 0.6836 0.6845 0.6864 
4.L35 0.0039 0.0027 0.0051 
4.(NH4)2C6H5O7   0.3279 0.3285 0.3307 
4.Water 0.6682 0.6688 0.6642 
5.L35 0.0072 0.0019 0.0058 
5.(NH4)2C6H5O7   0.3646 0.3670 0.3621 
5.Water 0.6282 0.6311 0.6321 
 
 
Modelización de equilibrios ATPS 
Escuela Técnica Superior de Ingenieros Industriales (UPM)                                       Página 71                                        
 
Tabla 21: Datos experimentales y datos calculados con el solver conopt4 e ipopt para el equilibrio ATPS  
L35 + (NH4)2SO4+ Agua a 25ºC 
Top phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.3786 0.3804 0.3792 
1.(NH4)2SO4 0.0314 0.0310 0.0300 
1.Water 0.5900 0.5886 0.5908 
2.L35 0.4598 0.4596 0.4595 
2.(NH4)2SO4 0.0219 0.0220 0.0225 
2.Water 0.5183 0.5184 0.5180 
3.L35 0.5138 0.5136 0.5135 
3.(NH4)2SO4 0.0165 0.0169 0.0180 
3.Water 0.4697 0.4696 0.4686 
4.L35 0.5716 0.5711 0.5711 
4.(NH4)2SO4 0.0121 0.0124 0.0129 
4.Water 0.4163 0.4166 0.4160 
5.L35 0.6164 0.6157 0.6168 
5.(NH4)2SO4 0.0094 0.0093 0.0082 
5.Water 0.3742 0.3750 0.3750 
 
Bottom phase 
w experimental 
Rodrigues de Lemos 
et al. (2010) 
w calculado 
con  ipopt 
w calculado 
con  conopt4 
1.L35 0.0294 0.0395 0.0295 
1.(NH4)2SO4 0.1295 0.1235 0.1294 
1.Water 0.8411 0.8370 0.8410 
2.L35 0.0231 0.0280 0.0244 
2.(NH4)2SO4 0.1505 0.1497 0.1500 
2.Water 0.8264 0.8224 0.8256 
3.L35 0.0284 0.0225 0.0258 
3.(NH4)2SO4 0.1706 0.1728 0.1715 
3.Water 0.8010 0.8046 0.8028 
4.L35 0.0268 0.0182 0.0292 
4.(NH4)2SO4 0.2011 0.2054 0.1999 
4.Water 0.7721 0.7764 0.7709 
5.L35 0.0340 0.0156 0.0329 
5.(NH4)2SO4 0.2236 0.0329 0.2244 
5.Water 0.7424 0.7427 0.7427 
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10.4.  Anexo 4 
 
Tabla 22: Parámetros de interacción calculadores con el solver CONOPT4 
 A0ij A0ji αij 
PEG 1000 + MgSO4 -81.254 182.942 0.900 
PEG 1000 + Agua 12417.193 20361.562 0.076 
MgSO4 + Agua 12001.734 17433.375 0.050 
PEG 3350 + MgSO4 
-193.858 -29810.000 0.087 
PEG 3350 + Agua -8096.370 -2274.406 0.238 
MgSO4 + Agua 
-6249.479 -268.287 0.193 
PEG 2000 + Na2CO3 
5979.336 741.527 0.103 
PEG 2000 + Agua -5773.431 16638.416 0.100 
Na2CO3 + Agua 
-1837.290 1626.980 0.699 
PEG 8000 + Na2SO4 
599.458 607.637 0.900 
PEG 8000 + Agua -11350.000 22343.994 0.097 
Na2SO4 + Agua 
-9191.530 12617.907 0.142 
PEG 4000 + K2HPO4 
1137.830 493.015 0.900 
PEG 4000 + Agua 9051.722 17443.344 0.103 
K2HPO4 + Agua 
441.187 1501.696 0.697 
PEG 1000 + K2HPO4 
2814.394 11871.048 0.087 
PEG 1000 + Agua 29815.000 4355.427 0.200 
K2HPO4 + Agua 
-1078.713 423.664 0.900 
PEG 8000 + K2HPO4 
11131.338 592.582 0.900 
PEG 8000 + Agua 14114.715 29815.000 0.060 
K2HPO4 + Agua 
152.854 1382.975 0.724 
PPG 425 + NH4C2H3O2 
-1614.345 12379.919 0.900 
PPG 425 + Agua 10901.686 453.363 0.221 
NH4C2H3O2 + Agua 
-18430.000 -18720.000 0.050 
PPG 425 + (NH4)2C4H4O6 
-2057.035 562.497 0.900 
PPG 425 + Agua 5967.412 171.337 0.900 
(NH4)2C4H4O6  + Agua 
-24450.000 -8255.506 0.050 
PPG 425 + (NH4)2C6H6O7 
-5029.871 124080.000 0.050 
PPG 425 + Agua 4864.600 -7393.739 0.050 
(NH4)2C6H6O7 + Agua 
-7102.279 2266.386 0.193 
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PPG 425 + NH4CHO2 
10279.207 20803.318 0.050 
PPG 425 + Agua 462720.000 8860.375 0.050 
NH4CHO2+ Agua 
-52000.000 -309.739 0.050 
PEG 900 + (NH4)2C6H6O7 
-1267.599 16932.695 0.125 
PEG 900 + Agua 646.619 12797.098 0.050 
(NH4)2C6H6O7 + Agua 
-728.011 814.760 0.900 
L35 + Na2CO3 540.116 325.551 0.900 
L35 + Agua 167.712 3860.548 0.358 
Na2CO3 + Agua -296.119 1858.375 0.527 
L35 + Na2C4H4O4 -1998.573 2224.543 0.071 
L35 + Agua 3899.207 9348.974 0.186 
Na2C4H4O4 + Agua 15726.414 23062.135 0.078 
L35 + NaCH3COO 4647.977 -2816.275 0.054 
L35 + Agua 380.665 2200.460 0.900 
NaCH3COO + Agua 1000000.000 32610.725 0.050 
L35 + (NH4)2C6H5O7   -27.467 1178.825 0.602 
L35 + Agua 883.285 2022.785 0.900 
(NH4)2C6H5O7  + Agua -915.236 261.824 0.749 
L35 + (NH4)2SO4 560.858 278.690 0.900 
L35 + Agua 1825.561 4377.910 0.376 
(NH4)2SO4+ Agua 1301.348 1914.119 0.681 
 
 
 
 
 
 
 
 
Anexos 
Página 74                                                                                         David Rodríguez Hernández                                                                                            
 
Tabla 23: Parámetros de interacción calculadores con el solver IPOPT 
 A0ij A0ji αij 
PEG1000 + MgSO4 
458.443 157.325 0.900 
PEG1000 + Agua 5543.685 8465.543 0.145 
MgSO4 + Agua 
808410.000 7892.082 0.050 
PEG3350 + MgSO4 
369.150 621.714 0.900 
PEG3350 + Agua -182.339 2417.908 0.900 
MgSO4 + Agua 
-724.906 1207.730 0.861 
PEG2000 + Na2CO3 
5813.263 162.005 0.100 
PEG2000 + Agua 13532.736 20167.820 0.100 
Na2CO3 + Agua 
29798.420 1428.69 0.757 
PEG8000 + Na2SO4 
3084.344 630.616 0.900 
PEG8000 + Agua 14532.864 29815.000 0.062 
Na2SO4 + Agua 
185.986 1317.822 0.783 
PEG4000 + K2HPO4 
8332.247 -527.877 0.050 
PEG4000 + Agua -19210.000 13508.263 0.050 
K2HPO4 + Agua 
20.586 1144.254 0.900 
PEG 1000 + K2HPO4 
5256.466 -2224.587 0.050 
PEG 1000 + Agua -11740.000 8474.563 0.050 
K2HPO4 + Agua 
270.064 977.212 0.900 
PEG 8000 + K2HPO4 
1116.356 841.271 0.900 
PEG 8000 + Agua 1003.213 2828.519 0.900 
K2HPO4 + Agua 
5723.558 1339.588 0.761 
PPG425 + NH4C2H3O2 
-8601.498 2712.207 0.050 
PPG425 + Agua 350.218 1243.634 0.900 
NH4C2H3O2 + Agua 
25703.143 14219.693 0.109 
PPG 425 + (NH4)2C4H4O6 
726.710 254.032 0.900 
PPG 425 + Agua 329.888 1292.635 0.837 
(NH4)2C4H4O6  + Agua 
12543.662 4680.172 0.468 
PPG 425 + (NH4)2C6H6O7 
-1590.273 35757.380 0.328 
PPG 425 + Agua 1123.591 -6822.125 0.050 
(NH4)2C6H6O7 + Agua 
-3481.285 1122.547 0.525 
PPG 425 + NH4CHO2 
998.067 276.709 0.269 
PPG 425 + Agua 200.870 1109.759 0.900 
NH4CHO2 + Agua 
272970.000 3199.707 0.447 
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PEO 900 + (NH4)2C6H6O7 
7931.503 -1869.805 0.900 
PEO 900 + Agua -3328.823 900.402 0.221 
(NH4)2C6H6O7 + Agua 
-5374.456 7450.785 0.059 
L35 + Na2CO3 4919.501 -5279.926 0.050 
L35 + Agua -16430.000 8374.609 0.050 
Na2CO3 + Agua 19040.433 1273.552 0.774 
L35 + Na2C4H4O4 1288.424 683.720 0.256 
L35 + Agua 384.785 1743.164 0.900 
Na2C4H4O4 + Agua 939.141 1363.428 0.852 
L35 + NaCH3COO 1859.806 -11300.000 0.050 
L35 + Agua -3446.536 -82.300 0.231 
NaCH3COO + Agua 9772.408 13037.324 0.108 
L35 + (NH4)2C6H5O7   4033.908 935.494 0.198 
L35 + Agua 545.691 2085.600 0.900 
(NH4)2C6H5O7  + Agua 655.658 1266.632 0.833 
L35 + (NH4)2SO4 -78.716 2075.924 0.900 
L35 + Agua 634.009 1435.142 0.900 
(NH4)2SO4+ Agua -3198.562 1.216 0.900 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Anexos 
Página 76                                                                                         David Rodríguez Hernández                                                                                            
 
 
10.5.  Anexo 5 
 
Tabla 24: RMSD de las publicaciones analizadas 
 R.A.G.Sé y M.Aznar 
(2002) 
Juan C. Quintão et al. 
(2017). 
Rodrigues de Lemos et 
al. (2010 
PEG 1000 + MgSO4 0.655 - - 
PEG 3350 + MgSO4 0.288 - - 
PEG 2000 + Na2CO3 0.280 - - 
PEG 8000 + Na2SO4 0.807 - - 
PEG 4000 + K2HPO4 1.314 - - 
PEG 1000 + K2HPO4 0.538 - - 
PEG 8000 + K2HPO4 0.930  - 
PPG 425 + NH4C2H3O2 - 1,690 - 
PPG 425 + (NH4)2C4H4O6 - 1.370 - 
PPG 425 + (NH4)2C6H6O7 - 1.290 - 
PPG 425 + NH4CHO2 - 1.480 - 
PEG900 + (NH4)2C6H6O7 - 1.220 - 
L35 + Na2CO3 - - 1.720 
L35 + Na2C4H4O4   - - 0.810 
L35 + NaCH3COO - - 1.900 
L35 + (NH4)2C6H5O7   - - 0.500 
L35 + (NH4)2SO4 - - 1.750 
 
 
 
 
